
 
 

 

ПОЛЗУНОВСКИЙ АЛЬМАНАХ   №2  2011                                                                                                     99 

РАЗВИТИЕ ТЕХНИЧЕСКОГО НАСЛЕДИЯ 

ИССЛЕДОВАНИЕ ПРОЧНОСТНЫХ СВОЙСТВ СПЛАВА Ni3Al  
МЕТОДОМ НАНОИНДЕНТИРОВАНИЯ 

 
Е. А. Дудник, С. А. Черненок, Д. В. Дудник  

Рубцовский индустриальный институт (филиал) ГОУ ВПО «Алтайский государственный 
технический университет им. И. И. Ползунова» 

 г. Рубцовск  
 

Фундаментальные исследования зако-
номерностей локального деформирования на 
эволюцию планарных дефектов в упорядочи-
вающихся сплавах и интерметаллидах и их 
влияние на уникальные прочностные свойст-
ва, начато давно и вызывает интерес многих 
исследователей и сейчас [1-3]. Известно, что 
основные механизмы структурных превраще-
ний связаны с самоорганизацией антифазных 
границ. С развитием нанотехнологий получе-
ния новых материалов важность исследова-
ния влияния структурных дефектов, таких как 
антифазные границы, на прочностные свой-
ства сплава, возрастает. Полученные резуль-
таты исследований позволили бы целена-
правленно создавать технологию получения 
высокопрочных и пластичных материалов с 
заданным комплексом свойств. Метод нано-
индентирования, использующий высокоточ-
ное локальное силовое воздействие на мате-
риал и одновременную регистрацию дефор-
мационных откликов с нанометровым расши-
рением, является перспективным [4]. Исполь-
зование компьютерного моделирования, ши-
роко применяющегося в этой области, позво-
лило бы дополнить реальный эксперимент и 
изучить многие процессы, проходящие на на-
ноуровне [5]. 

Целью данной работы является прове-
дение компьютерного эксперимента методом 
молекулярной динамики, предназначенного 
для исследования структурных превращений 
в области локальной деформации при про-
никновении наноиндентора в сплав Ni3Al, со-
держащий антифазные границы. 

Методика проведения эксперимента 
Процесс компьютерного моделирования 

атомной системы состоит, как правило,  из 
трех этапов: инициализация, достижение 
равновесия и расчет характеристик задачи 
[6]. 

На первом этапе инициализируется фи-
зическая модель эксперимента. В качестве 
объекта исследования взят трехмерный мо-
дельный сплав Ni3Al. Координаты атомов оп-
ределяются положением узлов кубической 
ГЦК решетки, соответствующей сверхструк-
туре L12. На границах расчетного блока, со-

ответствующих направлению <010>, наложе-
ны свободные граничные условия, а в на-
правлении <100> и <001> – периодические. 
Размер расчетного блока 24х24х24 атомов. 
Наноиндентор представляет собой четырех-
гранную пирамиду Виккерса с полууглом при 
вершине 68°. Массу наноиндентора принима-
ли равной 500 массам невзаимодействующих 
атомов, такое соотношение выбирали из ус-
ловий качественного соответствия процессов 
внедрения наноиндентора в вещество в мо-
дели и реальных экспериментах. 

В сплав вводятся три вида антифазных 
границ в плоскости залегания (010): сдвиго-
вые антифазные границы, не изменяющие 
концентрацию компонентов атомов на грани-
це, и две неконсервативные антифазные гра-
ницы, изменяющие концентрацию атомов Ni и 
Al в плоскости залегания границ. Под векто-
ром антифазности понимается вектор сме-
щения частей кристалла относительно друг 
друга при образовании антифазной границы. 
Направление вектора антифазности сдвиго-
вой границы совпадает с плоскостью залега-
ния границы, в случае неконсервативных гра-
ниц направление вектора антифазности пер-
пендикулярно плоскости залегания границ [7].  

На втором этапе моделирования для по-
лучения равновесного состояния модельного 
сплава используется метод молекулярной 
динамики. 

Взаимодействие между атомами задано 
с помощью парного потенциала Морзе [8]: 

)2()(   rr eeDr   ,     (1) 
где r – расстояние между атомами, αAA = 

1,36605 Å, αAB = 1,16808 Å, αBB = 1,02658 Å, 
βAA = 41,0494 Å, βAB = 27,126 Å, βBB = 27,4979 
Å, DAA = 0,470513 Å, DAB = 0,495026 Å, DBB = 
0,318004 Å. 

Смещения атомов находятся с помощью 
уравнений движения Ньютона, для которых 
решается задача Коши. В начальный момент 
времени задаются начальные координаты 
атомов и их скорости. Для системы диффе-
ренциальных уравнений с заданными на-
чальными и граничными условиями числено 
находится частное решение модифициро-
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ванным методом Эйлера. Температура опре-
деляется через среднеквадратичную ско-
рость атомов по распределению Максвелла-
Больцмана. Перемещение наноиндентора 
определяли по формуле [6]: 

  Дt
M
ДtFP+V=Дh ax 






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где P – нагрузка, Fax –  сила, действую-
щая со стороны модельной области, V – ско-
рость наноиндентора, M – масса наноинден-
тора. Силу Fax находили как проекцию суммы 
всех сил, действующих со стороны атомов на 
наноиндентор за промежуток времени dt. 

Напряжения атомов рассчитываются по 
формуле 
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где α, β соответствуют декартовым ко-
ординатам, Ωi – локальный объем i-го атома, 
fij –  сила взаимодействия между i-ми и j-ми 
атомами. 

Локальный объем находится следующим 
образом:  
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В качестве расчетных характеристик бы-
ли выбраны величины изменения энергии 
атомов, числа межатомных связей и дефор-
мации, нормальное σх и касательное σу на-
пряжение, составляющие P-h – диаграммы 
(нагрузка и глубина проникновения). 

Результаты и их обсуждения 
В результате моделирования процесса 

наноиндентирования в модельном сплаве 
Ni3Al с внесением антифазных границ были 
исследованы области изменения энергии 
вблизи наноиндентора при одинаковой глу-
бине проникновения (8,5Å). Исследование 
таких областей показало, что атомы с повы-
шенной энергией формируются непосредст-
венно под наноиндентором в результате ме-
ханизма структурных превращений в зоне 
воздействия наноиндентора. Часть атомов, 
которые находятся под наноиндентором, вы-
талкиваются из под него и перемещаются на 
поверхность, образуя «навалы». Энергетиче-
ские изменения вблизи неконсервативных 
антифазных границ с преобладанием Ni не 
столь значительны, чем в случае неконсерва-
тивных антифазных границ с преобладанием 
Al и сдвиговых антифазных границ. Стоит от-
метить, что с увеличением глубины вдавли-

вания область локальных энергетических 
превращений под индентором расширяется, 
особенно вблизи неконсервативных анти-
фазных границ с преобладанием Al, площадь 
навалов увеличивается, при снятии нагрузки 
образовавшиеся навалы частично сохраня-
ются, образуя отпечаток. При этом в основ-
ной же части кристалла расположение ато-
мов упорядочено. 

Исследование таких областей показало, 
что атомы с повышенной энергией формиру-
ются непосредственно под наноиндентором в 
результате механизма структурных превра-
щений в зоне воздействия наноиндентора. 
Энергетические изменения вблизи неконсер-
вативных антифазных границ с преобладани-
ем Ni не столь значительны, чем в случае 
неконсервативных антифазных границ с пре-
обладанием Al и сдвиговых антифазных гра-
ниц. Стоит отметить, что с увеличением глу-
бины вдавливания область локальных энер-
гетических превращений под индентором 
расширяется, особенно вблизи неконсерва-
тивных антифазных границ с преобладанием 
Al, площадь отпечатка увеличивается, при 
снятии нагрузки отпечаток частично сохраня-
ется. При этом в основной же части кристал-
ла расположение атомов упорядочено. 

Области изменения числа межатомных 
связей в процессе наноиндентирования в мо-
дельном сплаве Ni3Al с внесением антифаз-
ных границ представлены на рисунке 1. 

 

 
         а)   б) 

 
в) 
 

Рисунок 1 – Визуализация атомов в сплаве 
Ni3Al, имеющих число межатомных связей, 

отличное от идеального случая, в зависимо-
сти от типа внесенной антифазной границы:  
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а – неконсервативная с преобладанием Ni,  
б – неконсервативная с преобладанием Al,  
в – сдвиговая (светлым цветом обозначены 
атомы с большим числом межатомных свя-
зей, темным – с меньшим числом межатом-

ных связей; 1 – плоскость <010>,  
2 – плоскость <100>) 

 
Из рисунка 1 (направление <010>) вид-

но, что наблюдается появление многорядной 
четырехлучевой дислокационной розетки, 
лучи которой перпендикулярны граням нано-
индентора, а ширина и протяженность лучей 
увеличивается с ростом глубины погружения 
наноиндентора. Как видно из рисунка 2, а, 
область локальных превращений под инден-
тором в случае неконсервативных антифаз-
ных границ с преобладанием Ni меньше, чем 
в случае других антифазных границ.  

В результате наноиндентирования в 
сплаве Ni3Al без дефектов и с внесенными в 
сплав антифазными границами получены P-h-
диаграммы в режиме «нагрузка-разгрузка», 
состоящие из двух ветвей: нагрузочной и раз-
грузочной (рисунок 2). 

 
 

Рисунок 2 – Р-h диаграмма в упорядоченном 
сплаве (1), в сплаве Ni3Al при внесении  

неконсервативной границы с преобладанием 
Ni (2), с преобладанием Al (3) и сдвиговых (4) 

антифазных границ 
 

Кривая нагружения характеризует со-
противление материала внедрению жесткого 
индентора и отражает как упругие, так и пла-
стические свойства исследуемого материала, 
горизонтальное направление кривой говорит 
о преобладании  механизмов упругой дефор-
мации, вертикальное – о пластических. Де-
тальный анализ кривой нагружения (рисунок 2) 
показал, что упругий отклик в кристалле без 
антифазных границ наблюдается на глубине 
до 6 Å, а при внесении антифазных границ – 
до 4 Å, при большей глубине преобладают 
механизмы пластической деформации. Глу-
бина погружения наноиндентора в случае 
неконсервативных антифазных границ с пре-
обладанием Ni и сдвиговых антифазных гра-

ниц оказалась меньше, чем в случае внесе-
ния неконсервативных антифазных границ с 
преобладанием Al. 

Рассчитаны зависимости нормального и 
касательного напряжения от времени экспе-
римента в сплаве Ni3Al с внесением в сплав 
антифазных границ, которые представлены 
на рисунке 3. 

 
                            а) 

 
         б) 

Рисунок 3 – Зависимость касательного (а) и 
нормального (б) напряжения от времени  

(1 – упорядоченный сплав, 2 – сплав с некон-
сервативной границей с преобладанием Ni,  

3 – сплав с неконсервативной границей с пре-
обладанием Al, 4 – сплав со сдвиговой анти-

фазной границей) 
 

Как видно из рисунка 3, наличие анти-
фазных границ в зоне воздействия индентора 
приводит к увеличению напряжения по всем 
направлениям. Отмечено значительное уве-
личение напряжения σx в случае сдвиговых 
антифазных границ, что совпадает с плоско-
стью залегания границы. При внесении не-
консервативных антифазных границ, более 
высокое напряжение σy наблюдается в на-
правлении, перпендикулярном плоскости за-
легания неконсервативной антифазной гра-
ницы, совпадающем с вектором антифазно-
сти. Полученные напряжения хорошо корре-
лируют с изображениями атомов на границах, 
представленных на рисунке 1. 

Был проведен анализ области дефор-
мации сплава в процессе наноиндентирова-
ния в зависимости от типа и угла наклона ан-
тифазной границы. Все конфигурации анти-
фазных границ были внесены на расстоянии 
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18 Å от индентора, где расстояние равно 
длине перпендикуляра, опущенного от конца 
острия индентора к плоскости залегания ан-
тифазной границы. В результате серии экс-
периментов было выявлено, что внесение 
антифазных границ приводит к уменьшению 
области  локальных превращений в кристал-
ле. При внесении антифазных границ с углом 
наклона в пределах от 0 до 45 градусов, де-
формация характеризуется меньшей распро-
страненностью, и как правило через границу 
не проникает. При угле наклона антифазной 
границы более 45 градусов, степень локаль-
ной деформации увеличивается за счет бо-
лее близкого контакта антифазной границы с 
зоной, примыкающей к наноиндентору. Сдви-
говая антифазная граница в большей степени 
препятствует проникновению локальных 
смещений, в отличие от неконсервативной. 
При удаленности индентора от антифазных 
границ на расстояние менее 10 Å, происходит 
разрушение границы и проникновение облас-
ти деформации через границу. 

В ходе экспериментов были получены 
зависимости нагрузки наноиндентора от глу-
бины проникновения в сплаве Ni3Al при раз-
личных температурах, которые представлены 
на рисунке 4. 

 

 
 

Рисунок 4 – Зависимость приложенной на-
грузки от глубины погружения наноиндентора 

в сплаве Ni3Al при различной температуре  
(1 – 0К, 2 – 50К, 3 – 100К) 

 
С ростом температуры область некри-

сталличности увеличивается,  наблюдается 
образование дефектов по всей площади 
сплава. Глубина проникновения с увеличени-
ем температуры до 100К уменьшилась. 

Поскольку степень упорядоченности 
атомов влияет на практически все физико-
механические свойства сплава [9-10], были 
проведены эксперименты по наноиндентиро-
ванию для сплавов различной упорядоченно-
сти атомов. Построены P-h диаграммы зави-
симости приложенной нагрузки от глубины 
проникновения для сплавов различной упо-
рядоченности атомов (рисунок 5). 

 

 
 

Рисунок 5 – Зависимость приложенной на-
грузки от глубины погружения наноиндентора 

в сплаве Ni3Al при упорядоченности (1) и  
разупорядоченности (2) атомов 

 
В упорядоченном состоянии наблюдался 

упругий отклик вплоть до проникновения ин-
дентора на глубину более 4 Å, кривая 1 рас-
тет медленно, затем доля механизмов пла-
стической деформации увеличивается. В ре-
жиме разгрузки наблюдается упругое восста-
новление отпечатка. Кривая 2, соответст-
вующая неупорядоченному состоянию, ха-
рактеризуется более упругим отпечатком и 
меньшей глубиной проникновения. 

Выводы 
В процессе наноиндентирования проис-

ходит образование областей структурных 
превращений вокруг наноиндентора, с увели-
чением глубины вдавливания наблюдается 
распространение областей некристаллично-
сти. При разгрузке сплав частично восста-
навливает правильное расположение атомов. 

Сдвиговые и неконсервативные анти-
фазные границы с преобладанием Ni вблизи 
зоны воздействия наноиндентора приводят к 
меньшим энергетическим и структурным пре-
вращениям вблизи границы, со смещением 
атомов вдоль плоскости залегания границ, в 
отличие от неконсервативных антифазных 
границ с преобладанием Al, для которых на-
блюдается наибольшая зона смещений ато-
мов в процессе наноиндентирования сплава. 

Направление роста напряжения и об-
ласти распространения структурных превра-
щений в кристалле совпадает с направлени-
ем вектора антифазности границ. 

Внесение антифазных границ, как некон-
сервативных, так и сдвиговых, при различной 
ориентации приводит к  уменьшению глубины 
проникновения наноиндентора и упрочнению 
сплава. Консервативные антифазные грани-
цы в большей степени препятствуют проник-
новению локальных превращений через гра-
ницу, чем неконсервативные антифазные 
границы. При этом, расположение антифаз-
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ной границы непосредственно на близком 
расстоянии к наноиндентору приводит к ее 
разрушению и проникновению области де-
формации через границу. 

Анализ кривой нагружения – разгрузки в 
процессе наноиндентирования для сплава 
показал уменьшение глубины проникновения 
наноиндентора с ростом температуры. 

В сплаве с разупорядоченным располо-
жением атомов глубина погружения наноин-
дентора оказалась меньше, чем в сплаве с 
упорядоченным расположением. 

Сравнительный анализ полученных ре-
зультатов моделирования с результатами 
других авторов [1-10] показал непротиворе-
чивость результатов экспериментальных ис-
следований. 
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