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В настоящей работе рассматриваются результаты, полученные при исследовании 
методом молекулярной динамики механизмов пластической деформации вблизи сим-
метричных границ зерен наклона <111> и <100> в интерметаллиде Ni3Al в условиях 
одноосной деформации. Интерметаллид Ni3Al выделяется из ряда подобных упорядо-
ченных сплавов уникальным свойством – положительной температурной зависимостью 
предела текучести. Границы наклона создавались посредством поворота двух кристал-
лов Ni3Al относительно друг друга на угол разориентации θ вокруг осей <111> или 
<100>.  

Одноосная деформация задавалась путем изменения соответствующих межатом-
ных расстояний в стартовой конфигурации расчетного блока. В работе рассматрива-
лись деформации вдоль осей X, Y и Z. Продолжительность молекулярно-динамических 
экспериментов составляла 0,1-0,2 нс, в течение которых температура расчетного блока 
оставалась постоянной. Температура во всех экспериментах задавалась равной 0,6·Tпл, 
где Tпл – температура плавления рассматриваемого металла. В завершении компьютер-
ного эксперимента, для исключения тепловых смещений атомов, проводилось охлаж-
дение расчетного блока до 0 К. 

Значения стартовой деформации расчетного блока, при которых начинались пла-
стические сдвиги при включении молекулярно-динамического эксперимента, зависели 
от угла разориентации зерен и от направления деформирования. Для пластической де-
формации характерным являлось резкое увеличение интенсивности зернограничной 
диффузии и появление коллективных смещений большого числа атомов. Причиной та-
ких коллективных смещений являлись внутризеренное скольжение и зернограничное 
проскальзывание. 

При малых значениях стартовой деформации в основном реализовывалось зерно-
граничное проскальзывание, при котором происходили смещения атомов вдоль грани-
цы зерен. Причем для границ <111> в процесс проскальзывания вовлекалось большее 
число атомов, и относительное смещение зерен протекало более интенсивно, чем в слу-
чае границ <100>. С увеличением величины стартовой деформации включался меха-
низм внутризернного скольжения, которое заключалось в испускании дислокации с 
границы зерен. Пластическая деформация осуществлялась при этом посредством со-
вместного действия зернограничного проскальзывания и внутризеренного скольжения.  

Сильная деформация сжатия вдоль осей Y и Z приводила к расщеплению зерно-
граничных дислокаций и миграции границы, а деформация растяжения, за счет увели-
чения избыточного свободного объема, приводила к образованию аморфной структуры 
в области границы зерен. При расщеплении зернограничной дислокации в бикристалле 
Ni3Al в зерно испускалась частичная дислокация, в результате чего в зерне возникала 
антифазная граница. При больших значениях стартовой деформации сжатия и растяже-
ния происходило интенсивное испускание с границы зерна комплекса дислокаций, что 
приводило к образованию структуры, состоящей из множества разориентированных 
относительно друг друга вдоль плотноупакованных плоскостей кристаллических кла-
стеров. Размер кластеров зависел от величины приложенного напряжения. 


