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Simulation of the shock waves propagation through the interface 
of bipartite bimetallic Ni-Al particles
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By means of molecular dynamics method, structural changes in Ni-Al bimetal particles during the propagation of shock 
waves were studied. A possibility of pore formation near the interface between the metals was established. It was found that 
determining factors of the pore formation near a Ni-Al interface were the mutual orientation of the metals, their size and the 
direction of a shock wave propagation. Two directions of the shock wave propagation were considered. In the first case, the 
wave was initiated on the Ni side. If the direction of the wave motion coincides with the close-packed direction in the crystal, 
detachment of a part of the atoms from the Al surface with a subsequent formation of clusters of these atoms was possible. In 
this case, the surface attained a typical shape with a dimple in the center of the particle. If the shock wave propagates along 
a not close-packed direction, the main part of its energy dissipated near the metal interface and led to the formation of pore 
nuclei. The formation of the pores depended mainly on the bimetal particle size. The dependence of the maximum pore size 
on the linear dimensions of the Ni-Al bipartite bimetal particles was calculated. Time evolution of the pores was studied. In 
the second case, the shock wave was initiated from the Al side. Similar effects were obtained. However, the pores were formed 
on the Al but and not on the Ni side. Such a location of the pores was due to a lower binding energy between Al-Al atoms than 
between Ni-Ni and Ni-Al ones. When the shock wave passed along close-packed directions, the energy was not sufficient to 
detach the atoms from the Ni side and form clusters of them.
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Методом молекулярной динамики изучены структурные изменения частиц биметаллов Ni-Al при  прохождении 
ударных волн. Показана возможность формирования зародышей пор вблизи поверхности раздела металлов. Уста-
новлено, что определяющими факторами формирования зародышей пор вблизи границы раздела Ni-Al являются 
взаимная ориентация металлов, их размер и направление прохождения ударной волны. Рассмотрены два направ-
ления прохождения ударной волны. В первом случае волна инициировалась на стороне Ni. Если направление дви-
жения волны совпадало с  плотноупакованным направлением в  кристалле, то  был возможен отрыв части атомов 
с поверхности Al с последующим формированием из них кластеров. Поверхность приобретала характерную форму 
с углублением в центре частицы. В случае распространения ударной волны вдоль не плотноупакованного направ-
ления, основная часть энергии рассеивалась вблизи границы раздела металлов и приводила к формированию заро-
дышей пор. Формирование пор в большей степени зависело от размеров частиц биметалла. Рассчитана зависимость 
максимального размера пор от линейных размеров частиц двудольного биметалла Ni-Al. Рассмотрена эволюция пор 
с течением времени. Во втором случае ударная волна инициировалась со стороны Al. Были получены аналогичные 
эффекты, однако, поры формировались со стороны Al, а не со стороны Ni. Такое расположение пор обусловлено 
меньшей энергией связи между атомами Al-Al, чем между Ni-Ni и Ni-Al. При прохождении ударной волны вдоль 
плотноупакованных направлений энергии было недостаточно для отрыва атомов со стороны Ni и формирования 
из них кластеров.
Ключевые слова: биметалл, ударная волна, пора, ГЦК кристалл, дислокация несоответствия.
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1. Введение

Износостойкие и инструментальные биметаллы находят 
все большее применение в деталях машин, подвергаю-
щихся сильному износу. Антифрикционные биметаллы 
уже давно используются для  производства подшипни-
ков скольжения. Активно применяются проводниковые 
и контактные биметаллы. Биметаллы для глубокой вы-
тяжки сочетают в  себе наряду с  высокой прочностью 
и  достаточной пластичностью хорошую теплопровод-
ность и коррозионную стойкость [1,2]. В свою очередь 
с  переходом к  нано-размерным материалам резко воз-
рос теоретический и экспериментальный интерес к би-
металлическим наночастицам. Уникальные физические 
и химические свойства биметаллических частиц связа-
ны с  их  структурными, электронными и  оптическими 
свойствами [3].

Структура биметаллических наночастиц определяет-
ся распределением в ней металлов. Частицы могут быть 
организованы в виде упорядоченного сплава, например 
двудольные биметаллы (ДБМ), иметь произвольный 
состав, либо иметь архитектуру типа «ядро-оболоч-
ка». Последний тип реализуется только на  наноуровне 
и  представляет собой частицы одного металла, покры-
тые другим.

Такие материалы привлекают значительный иссле-
довательский интерес в связи с их потенциальным при-
менением в области гетерогенного катализа, так как они 
часто более активны по  сравнению со  своими мономе-
таллическими аналогами. Улучшение свойств этих си-
стем связывают со сложным взаимодействием электро-
нов двух металлов и эффектами изменения параметров 
решетки в биметаллических сплавах или на межфазных 
границах двух металлов [4, 5]. Особый интерес вызыва-
ют соединение Ni-Al.

Биметаллические соединения Ni-Al применяются 
для  получения многослойных углеродных нанотрубок 
из полипропилена [6] и других соединений [7]. Биметал-
лические нанокластеры имеют практическое значение 
для формирования токовых и потенциальных контактов 
в элементах электроники в связи с тем, что работа вы-
хода электронов сильно зависит от реальной структуры 
биметаллов. Кроме того, тонкие покрытия Ni-Al активно 
используются для  реактивного химического сращива-
ния (бондинга) полупроводниковых структур в  много-
слойные интегральные схемы с целью повышения плот-
ности упаковки отдельных элементов за счет реализации 
трехмерной архитектуры [8 – 10].

Биметаллические соединения, в виду их применения 
в различных технологических процессах, могут подвер-
гаться различным интенсивным внешним воздействи-
ям, что может приводить к энергетическим и структур-
ным трансформациям, которые в свою очередь влияют 
на свойства таких частиц. Умение управлять свойствами 
и  структурой наноразмерных частиц является важной 
задачей современного материаловедения. Одним из ме-
ханизмов управления структурой биметаллических 
частиц может быть воздействие потока высокоэнерге-
тических частиц на  твердое тело, сопровождающееся 
образованием ударных послекаскадных волн, форми-

рующихся в результате резкого расширения сильно ра-
зогретой каскадной области.

В  ряде работ показано, что  ударные волны могут 
влиять на  процессы самодиффузии в  ГЦК кристаллах 
[11], вызывать укрупнение вакансионных пор [12, 13], 
а так же участвовать в ряде других процессов [14, 15].

Инициирование ударных волн может быть осу-
ществлено посредством мощного лазерного излу-
чения, при  значениях интенсивности в  пределах 
1012 – 1013 Вт / см2, либо при бомбардировке поверхности 
металла тяжелыми ионами [16,17].

Отметим также, что  актуальность данного исследо-
вания обусловлена необходимостью создания радиаци-
онностойких конструкционных материалов, способных 
работать в  экстремальных условиях без  значительного 
изменения своих свойств. Размерная нестабильность, 
проявляющаяся в виде явлений радиационной ползуче-
сти или радиационного распухания, обусловлена разви-
тием новой дефектной структуры в результате перепол-
зания дислокаций, а также роста пор [18].

Таким образом, в данной работе проводится исследо-
вание прохождения ударных волн через границу раздела 
двудольного биметалла Ni-Al.

2. Методика моделирования

Исследуемые в работе процессы отличает высокая ско-
рость протекания, что затрудняет прямые наблюдения. 
В натурных экспериментах по изучению ударных волн 
в металлах, зачастую, рассматриваются начальные и ко-
нечные состояния без исследования кинетики процесса. 
Для более детального понимания сути таких процессов 
необходимо их рассмотрение в динамике. Поэтому оп-
тимальным видится использование методов компью-
терного моделирования. В качестве метода компьютер-
ного моделирования был выбран метод молекулярной 
динамики, в  связи с  тем, что  он позволяет проводить 
эксперименты с  заданными скоростями атомов и  опи-
сывать динамику исследуемых процессов в  реальном 
времени. Данный метод хорошо себя зарекомендовал 
при изучении процессов на границе раздела фаз метал-
лов и сплавов [19 – 21].

Моделирование производилось с  использованием 
хорошо зарекомендовавшего себя пакета молекулярной 
динамики  — LAMMPS [22]. Данный пакет разрабаты-
вался для применения к расчетам на параллельных ком-
пьютерах. В качестве межатомного потенциала исполь-
зовался потенциал, полученные методом погруженного 
атома (EAM) и входящие в стандартный набор LAMMPS, 
предложенный авторами работы [23]. Полная энергия 
кристалла E может быть выражено как:

E = ½ ∑i, j, i ≠ j φij (rij ) + ∑i Fi (ρi ), (1)

где φij представляет парную энергию между атомами i и j,  
отделенными друг от друга расстоянием rij , а Fi энергия 
вложения атома i в локальном местоположении с элек-
тронной плотностью ρi . Электронную плотность можно 
рассчитать по формуле:

ρi = ∑j, j ≠ i  fj (rij ),
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где fj (rij ) — электронная плотность на участке атома i на-
ходящегося на расстоянии rij от атома j.

Температура расчетной ячейки задавалась путем 
присвоения атомам случайных скоростей в  соответ-
ствии с распределением Максвелла-Больцмана для ука-
занной температуры. Шаг численного интегрирования 
уравнений движения равнялся 1 фс.

В  настоящей работе исследование проводилось 
на расчетной ячейке, моделирующей двудольный биме-
талл Ni-Al, имеющей форму прямоугольного паралле-
лепипеда, число атомов и размер ячейки варьировались 
с целью выявления влияния размерного фактора на по-
ведение биметалла при  прохождении ударной волны. 
Линейные размеры расчетной ячейки вдоль осей X и Y 
варьировались от 6,5 до 65 нм, а толщина слоя Al состав-
ляла от 4,2 до 15,45 нм. При этом расчетная ячейка содер-
жала от 4,5 ∙ 103 до 2,3 ∙ 106 атомов.

Для  получения двудольных модельных биметаллов 
два исходных однокомпонентных кристалла разных ме-
таллов в виде прямоугольных параллелепипедов разме-
щались на расстоянии порядка 2,5 Å друг от друга. По-
сле чего производилась релаксация структуры (рис.  1). 
Вдоль всех осей задавались свободные граничные усло-
вия. В  процессе релаксации происходил разогрев рас-
четного блока до  нескольких десятков Кельвин. В  виду 
наличия свободных граничных часть атомов вблизи по-
верхности перемещалась на соседний метал.

Рассматривалось три ориентации биметаллических 
частиц в пространстве:

I. ось Х направлена вдоль кристаллографического 
направления <10–1>, ось Y — вдоль <010>, а Z — вдоль 
<101>,

II. ось Х направлена вдоль кристаллографического 
направления <100>, ось Y — вдоль <010>, а Z — вдоль 
<001>,

III. ось Х направлена вдоль кристаллографического 
направления <1–10>, ось Y — вдоль <11–2>, а Z — вдоль 
<111>.

На  границе раздела металлов формировалась сетка 
дислокаций несоответствия, обусловленная различием 
параметров решетки компонент ДБМ частицы и  ори-
ентацией в  пространстве ее компонент (рис. 2), визуа-

лизированная посредством OVITO [24]. В процессе ре-
лаксации структуры границы ДБМ часть дислокаций 
сместилась вглубь Al, что  вызвано меньшей энергией 
связи между атомами Al-Al, чем  между Ni-Ni и  Ni-Al. 
Такая конфигурация позволила рассмотреть границу 
раздела с различной плотностью дислокаций несоответ-
ствия и  направлением плотноупакованных рядов ато-
мов.

Особенностями ударной волны является большая 
амплитуда атомных смещений, а  также малая ширина 
фронта, соизмеримая с параметром решетки кристалла. 
Кроме того ударные волны распространяются в  веще-
стве со скоростями превышающими скорость звука.

Поэтому для создания волны, группе атомов в при-
граничной области расчетной ячейки (один крайний 
атомный слой) присваивалась скорость, превышающая 
скорость звуковых волн с  материала, вдоль кристалло-
графического направления соответствующего оси Z. 
Скорость атомам присваивалась таким образом, что-
бы скорость распространения волны была в  интервале 
от с до 1,5с, оцениваемая по прохождению фронтом вол-
ны десяти межатомных расстояний. В  результате, фор-
мировалась ударная волна, проходящая через границу 
раздела биметалла Ni-Al.

Особое внимание было уделено ударной волне, 
распространяющейся вдоль плотноупакованного на-
правления, т. к. в  этом случае имеет место механизм 
фокусировки энергии, сферическая волна трансфор-
мируется во фрагменты плоских волн, распространяю-
щихся именно вдоль плотноупакованных направлений 
[25 – 26].

Рис. 2. Сетка дислокаций несоответствия на  границе раздела двудольных биметаллических частиц Ni-Al, а) для  случая I,  
b) для случая II, с) для случая III.
Fig. 2. The mismatch dislocation grid at the interface of bipartite bimetallic Ni-Al particles, a) for case I, b) for case II, c) for case III.

a b c

Рис. 1. Объемный вид двудольного биметаллического блока 
Ni-Al, содержащего 8,34 ∙ 105 атомов.
Fig. 1. The bulk of the bimetallic Ni-Al block containing 8,34 ∙ 105 
atoms.
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3. Обсуждение результатов

Как  показано на  2D моделях биметаллов [27], прохо-
ждение ударных волн сопровождается их  дифракцией 
на  ядрах дислокаций несоответствия вблизи грани-
цы раздела металлов. При достаточной энергии волны 
формировались зародыши пор в Al. Сетка дислокаций 
несоответствия для  техмерного случая имеет сложную 
структуру, поэтому распределение интерференционных 
максимумов (минимумов) также имеет более сложный 
вид.

Рассмотрим два направления распространения удар-
ных волн. В первом волна инициировалась со стороны 
Ni. Ее скорость варьировалась от  48 Å / пс до  72 Å / пс, 
в  соответствии с табличным значением скорости звука 
в кристаллите Ni [28].

В случае ориентации I, направление распространение 
волны соответствовало плотноупакованному направле-
нию в  кристалле. При  такой конфигурации волна про-
ходит границу раздела металлов с минимальными иска-
жениями фронта и потерями энергии (рис. 3a). Оценка 
показала, что  до  поверхности Al доходит порядка 45 % 
энергии первоначальной волны, при  этом происходит 
отрыв крайних атомов Al с  образованием нанокласте-
ров, первоначальные размеры которых соответствуют 
линейным размерам ячеек сетки дислокации несоответ-
ствия (рис. 3b). Дальнейшая эволюция образовавшихся 
кластеров Al является отдельной задачей и будет рассмо-
трена нами в последующих работах. После отрыва ато-
мов Al формировалась характерная поверхность ДБМ 
частицы (рис. 3с). Форма поверхности обусловлена на-
личием свободных граничных условий.

При скоростях ударной волны более 60 Å / пс форми-
ровались зародыши пор вблизи границы раздела ДБМ 
частицы на  стороне Al. Дальнейшая релаксация струк-
туры приводила к  схлопыванию образовавшихся пор. 
Процесс эволюции пористой структуры достаточно бы-
стротечен. Основной тенденцией является объединение 
пор от краев к центру с последующим схлопыванием.

Более подробно эволюцию пор рассмотрим для  III 
случая ориентации компонент биметалла. Для  всего 
интервала скоростей имело место формирование за-
родышей пор вблизи границы металлов. Как  показали 
эксперименты, начальная скорость ударной волны влия-
ла на  размер зародышей пор, которые формировались 
на стороне Al (рис. 4.). На графике приведены значение 
максимального линейного размера поры вдоль оси Z 
для всех трех случаев ориентации компонент ДБМ.

Размеры зародышей пор для случая III были значи-
тельно больше, чем  для  других вариантов ориентации 
компонент биметалла при  той  же начальной скорости 
волны, т. к. имело место более плотное расположение 
дислокаций несоответствия на  границе раздела метал-
лов. Наиболее ярко это проявилось для скоростей более 
60 Å / пс. Также рассеиванию энергии ударной волны по-
сле прохождения границы способствовало не  плотно-
упакованное направление в кристалле.

При  этом распределение пор и  скорость их  схло-
пывания в  биметалле зависели от  линейных размеров, 
рассматриваемой модели частицы. Отметим, что для ча-

a

b

c
Рис. 3. Биметаллическая двудольная частица Ni-Al (8,34 ∙ 105 
атомов), ориентированный для случая I, а) объемный вид ДМБ 
Ni-Al после прохождения ударной волны, b) визуализация 
образовавшихся кластеров Al, с) рельеф поверхности после 
отделения нанокластеров Al через 5 пс релаксации.

Fig. 3. Bimetallic bipartite particle Ni-Al (8,34 ∙ 105 atoms) oriented 
for case I, a) three-dimensional view of the Ni-Al nanoclusters 
after the passage of the shock wave, b) visualization of the formed 
Al clusters, c) surface relief after separation of Al nanoclusters after  
5 ps of relaxation.

Рис. 4. Зависимость максимального линейного размера 
поры вдоль оси Z от  начальной скорости ударной волны 
для  различных направлений. Линейные размеры биметалла 
вдоль осей X и Y составляли 41,8 нм, вдоль оси Z 14,1 нм.

Fig. 4. Dependence of the linear size of the pore along the Z axis on the 
initial velocity of the shock wave for different directions. The linear 
dimensions of the bimetal along the X and Y axes corresponded to 
41.8 nm, along the Z axis of 14.1 nm.



300

Zakharov et al. / Letters on materials 7 (3), 2017 pp. 296-302

стиц менее 8 нм поры не  формировались. Это связано 
с  влиянием свободной поверхности биметалла и  мень-
шим количеством дислокаций на  межфазной границе. 
Для  биметаллов размером от  8 до  15 нм происходит 
формирование двух-трех пор расположенных в областях 
первого и второго интерференционного минимума удар-
ной волны на дислокациях несоответствия. Для больших 
размеров ячейки количество зародышей пор увеличива-
лось, пример эволюции данной структуры представлен 
на рис. 5.

Размер ДБМ частиц влиял на  время схлопывания 
пор. На рис. 6 приведена такая зависимость для случая 
ориентации компонент биметалла III от линейных раз-
меров ячейки вдоль осей X и Y. Толщина слоя Al была по-
стоянной для всех экспериментов и составляла 5,84 нм, 
скорость волны 60 Å / пс.

Влияние свободной поверхности уменьшается 
при  увеличении линейных размеров ячейки, однако 
для частиц в том числе более 60 нм оно имеет место.

Далее рассматривалось влияние толщины слоя Al 
на  возможность формирования пор, результаты пред-
ставлены на  рис. 7. Линейные размеры ячейки вдоль 
осей X и Y сохранялись равными 41,8 нм, толщина слоя 
Al изменялась от 4,2 до 15,45 нм. Полученные результа-

ты свидетельствуют, что при толщине более 15 нм фор-
мирование пор не происходит. Несмотря на расплав Al 
вблизи границы раздела металлов, энергии волны не до-
статочно для создания свободного объема за счет смеще-
ния атомов Al вдоль оси Z.

Таким образом, возможность формирования заро-
дышей пор в значительной степени определяются разме-
рами двудольных биметаллических частиц.

В случае инициирования ударной волны на стороне 
Al, скорость волны задавалась в  диапазоне от  50 Å / пс 
до 76 Å / пс, в соответствии со скоростью звука в Al [27]. 
Несмотря на изменение направления распространения 
ударной волны, зародыши пор формировались на сто-
роне Al. Это обусловлено частичным отражением удар-
ной волны от  границы металлов и  меньшей энергией 
связи атомов Al друг с другом. Ориентация компонент 
биметалла влияла на  размеры зародышей пор анало-
гичным образом, как  и  при  инициировании волны 
со стороны Ni. В случае распространения ударной вол-
ны вдоль плотноупакованного направления размер пор 
был минимальным. Таким образом, независимо от  на-
правления ударной волны возможно формирование 
зародышей пор только на  стороне Al вблизи границы 
раздела металлов.

Рис. 5. Эволюция пор в двудольном биметаллическом кластере 
ориентации III после прохождения ударной волны со скорость 
60 Å / пс, толщина визуализированной плоскости 4 нм. 
Линейные размеры биметалла вдоль осей X и Y соответствовали 
41,8 нм, вдоль оси Z 14,1 нм.

Fig. 5. Evolution of pores in a bipartite bimetallic cluster of orientation 
III after the passage of the shock wave with a velocity of 60 Å / ps, a 
thickness of the visualized plane of 4 nm. The linear dimensions of 
the bimetal along the X and Y axes corresponded to 41.8 nm, along 
the Z axis 14.1 nm.

Рис. 6. Зависимость времени схлопывания пор от  линейных 
размеров биметалилческого кластера вдоль осей X и  Y 
для случая III.

Fig. 6. Dependence of pore collapse time on the linear dimensions of 
a bimetallic cluster along the X and Y axes for case III.

Рис. 7. Зависимость максимальных линейных размеров пор 
вдоль оси Z от толщины слоя Al, линейные размеры вдоль осей 
X и Y 41,8 нм.

Fig. 7. The dependence of the maximum linear pore sizes along the Z 
axis on the thickness of the Al layer, the linear dimensions along the 
X and Y axes are 41.8 nm.
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4. Выводы

Компьютерное моделирование, проведенное мето-
дом молекулярной динамики, показало существенное 
влияние ударной волны на  структуру границы ДБМ 
Ni-Al и поверхность кристалла. Установлено, что одним 
из определяющих факторов формирования зародышей 
пор вблизи границы раздела Ni-Al является взаимная 
ориентация металлов, их размер и направление прохо-
ждения ударной волны. При  распространении волны, 
инициированной на стороне Ni вдоль плотноупакован-
ного направления, кроме формирования пор возможен 
отрыв части атомов с  поверхности Al с  последующим 
формированием из них кластеров. Это обусловлено тем, 
что при прохождении границы раздела металлов фронт 
ударной волны испытывает минимальные искажения, 
и значительная часть энергии волны доходит до поверх-
ности кристалла Al. В случае ориентации кристалла, ко-
гда волна распространяется не вдоль плотноупакован-
ного направления, основная часть энергии рассеивается 
вблизи границы раздела металлов и приводит к форми-
рованию зародышей пор. Формирование пор в большей 
степени зависят от размеров частиц биметалла. В случае 
инициирования ударной волны на стороне Al, наблюда-
лись аналогичные эффекты, однако, поры формирова-
лись на  стороне Al, как  и  в  предыдущем случае. Такое 
расположение пор обусловлено меньшей энергией связи 
между атомами Al, чем между Ni-Ni и Ni-Al.

Полученные результаты могут быть полезны при уль-
тразвуковой обработке материалов, наноинженирии, 
а также в радиационном материаловедении.
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