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Проведено вычисление теоретической прочности на 
сдвиг для двух сплавов γ-Ni3Al и β-NiAl при различных 
температурах на основе методов молекулярной дина-
мики. В процессе действия сдвиговой деформации без-
дефектные кристаллы сплавов теряют устойчивость 
посредством возникновения сдвига на полный вектор 
Бюргерса при сдвиге в направлении полной дислокации 
и возникновения дефекта упаковки при сдвиге в направ-
лении частичной дисклокации. Критические напряже-
ния сдвига, при которых кристаллы теряют устойчи-
вость, для обоих сплавов убываю с ростом температуры 
по закону, близкому к линейному, тогда как критическая 
деформация слабо зависит от температуры.
Ключевые слова: теоретическая прочность, температура, 
деформация сдвига, интерметаллид.

Theoretical strength of two intermetallic alloys, γ-Ni3Al and  
β-NiAl, was calculated at different temperatures by means of 
molecular dynamics simulations. At the instability point the 
defect-free crystals of both alloys undergo full Burgers vector 
shear in the case of full dislocation shear direction and un-
dergo stacking fault formation in the case of shear along the 
partial dislocation Burgers vector. For both alloys the criti-
cal stress reached at the instability point decreases linearly 
as temperature rises. The critical strain shows only modest 
variation with temperature.

Keywords: theoretical strength, temperature, shear deformation, 
intermetallic compound.

1. Введение

Теоретическая прочность материалов долгое время 
была далеко за пределами достижимости в эксперимен-
тах, поскольку она является характеристикой бездефек-
тного состояния кристаллов, чего до недавнего времени 
было трудно достичь. Однако с появлением таких экспе-
риментальных методик, как наноиндентирование [1, 2] и 
выращивание монокристаллических наностолбиков [3], 
стало возможным испытывать на прочность чрезвы-
чайно малые объемы вещества, в которых количество 
дефектов настолько мало, что они могут считаться без-
дефектными. В результате такие материалы демонстри-
руют прочность, близкую к теоретической. Достижение 
столь значительной прочности сопровождается также 
значительной упругой деформацией материала, которая 
существенно изменяет многие свойства материалов [4]. 
Поэтому вопрос теоретической прочности и влияния 
значительной упругой деформации на свойства матери-
алов в настоящее время имеют принципиальный при-
кладной характер. 

Прочность реальных изделий отличается от теорети-
ческой прочности материалов, из которых они изготов-
лены, не только из-за присутствия дефектов, но и в силу 
влияния на величину самой теоретической прочности 
различных факторов, таких как, например, внешнее дав-
ление [5, 6] и температура [7-9]. С точки зрения приме-
нения различных материалов для изготовления изделий, 
обладающих высокой прочностью, важно знать влияние 
этих факторов на теоретическую прочность, которая 
определяет верхний предел прочности изделий.

В решении этой задачи важную роль играют методы 
компьютерного моделирования, так как с их помощью 
возможно проводить расчеты для наноразмерных обьек-
тов, подвергать их испытанию на прочность и задавать 
такие внешние условия, которые трудно достижимы в 
эксперименте. Применительно к вопросу теоретической 
прочности и прочности наноразмерных изделий исполь-
зуются такие методы компьютерного моделирования, 
как расчеты из первых принципов (ab  initio расчеты) и 
молекулярная динамика (МД). Ab initio расчеты основа-
ны на решении квантово-механических уравнений. Они 
не содержат в себе экспериментальных данных в каче-
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стве исходных параметров, а основаны исключительно 
на химическом строении вещества. Однако это ни в коей 
мере не ограничивает возможности метода очень точно 
количественно воспроизводить механические, магнит-
ные, оптические свойства материалов. Существенным 
ограничением ab initio расчетов являются большие тре-
буемые вычислительные затраты, что ограничивает его 
использование для моделирования систем при конеч-
ных температурах, для чего необходимо рассматривать 
относительно большие временные интервалы времени, 
чтобы система находилась в термодинамическом равно-
весии. МД расчеты позволяют избавиться от этих огра-
ничений и, как показывают наши предыдущие работы, 
при правильном выборе потенциала межатомного вза-
имодействия позволяют получить хорошую согласован-
ность как с экспериментальными данными, так и с ре-
зультатами ab initio расчетов. 

В настоящей работе мы расширяем спектр результа-
тов о влиянии температуры на теоретическую прочность 
материалов путем изучения методами МД прочности на 
сдвиг при различных температурах двух интерметаллид-
ных сплавов на основе Al и Ni: γ-Ni3Al и β-NiAl. Для 
сплава γ-Ni3Al сдвиг проводился в направлении частич-
ной дислокации [112](111), а для сплава β-NiAl в направ-
лении полной дислокации [001](110) .

2. Методика моделирования

Исследование теоретической прочности подразумевает 
испытание на прочность бездефектного кристалла. По-
этому в моделировании рассматривались два бездефек-
тных трехмерных кристалла: γ-Ni3Al, атомы которого 
изначально расположены в узлах ГЦК решетки, и β-NiAl, 
с атомами, изначально расположенными в узлах ОЦК 
решетки. Ориентация в пространстве каждого кристал-
ла задавалась таким образом, что бы сдвиг в положи-
тельном направлении оси x в плоскости xOy  соответст-
вовал исследуемому направлению сдвига. Для сплава 
γ-Ni3Al прочность на сдвиг была рассчитана в интерва-
ле температур от 0  K до 1200  K c шагом 100  K, а для 
β-NiAl – от 0 K до 1700 K с шагом 200 K. Температура в 
процессе моделирования поддерживалась постоянной 
масштабированием скоростей атомов на каждом шаге 
моделирования. Временной шаг интегрирования со-
ставлял 1  фс. Периодические граничные условия ис-
пользовались во всех трех направлениях. В качестве 
граничных условий использовался контроль напряже-
ний, таким образом, что в процессе сдвиговой деформа-
ции все компоненты тензора напряжения, кроме xzτ  
были равны нулю. В начале каждого моделирования 
расчетная ячейка выдерживалась при заданной темпе-
ратуре в течение 10 пс для устранения влияния началь-
ных условий и достижения теплового равновесия в си-
стеме. После этого, сдвиговое напряжение равномерно 
увеличивалось со скоростью 50  КПа/1  фс до момента 
потери устойчивости кристалла, что сопровождалось 
образованием максимума на кривой напряжение-де-
формация. По положению этого максимума фиксирова-
лось значение прочности на сдвиг (критического сдви-

гового напряжения) τc  и критической деформации γc 
при заданной температуре. Для описания межатомного 
взаимодействия использовался потенциал [10] для 
γ-Ni3Al и потенциал [11] для β-NiAl, оба потенциала по-
строены методом погруженного атома  [12]. Их выбор 
осуществлялся для решения задач настоящего исследо-
вания по методике, описанной в работе [13]. 

3. Механизмы потери устойчивости

Рассмотрим механизмы потери устойчивости, для 
этого изучим атомные структуры обоих сплавов че-
рез малое время после момента потери устойчивости. 
На рис. 1a можно увидеть, что в случае γ-Ni3Al проис-
ходит сдвиг на вектор частичной дислокации 


bp = [112] / 6 , что соответствует образованию дефекта 

упаковки. Более наглядно этот процесс схематично 
продемонстрирован на рис. 1б, на примере трех смеж-
ных плоскостей A, B и С, перпендикулярных направ-
лению [111]  и параллельных плоскости xOy, где де-
фект упаковки возникает за счет относительного 
сдвига плоскостей B и C.

В случае сплава β-NiAl в момент достижения макси-
мума на кривой напряжение-деформация происходит 
зарождение сдвига на вектор полной дислокации, что в 
конечном итоге приводит к относительному сдвигу двух 
плоскостей (110)  А и B на вектор Бюргерса полной ди-
слокации 



b = [001], в результате восстанавливается на-

Рис. 2. а) Проекция атомов в сплаве β-NiAl на плоскость [110] 

после сдвига на вектор Бюргерса полной дислокации 


b = [001] 

между плоскостями A и B, перпендикулярными направле-
нию[110], при 100 K; б) Схематичная иллюстрация относитель-
ного сдвига на полный вектор Бюргерса 



b = [001] двух плоско-
стей A и B, перпендикулярных направлению [110]. 

     а)             б)
Рис. 1. а) Проекция атомов в сплаве γ-Ni3Al на плоскость [110] 
после образования дефекта упаковки между атомными плоско-
стями B и C, перпендикулярными направлению [1 1 1], при 
100 K; б) Схематичная иллюстрация процесса образования де-
фекта упаковки за счет относительного сдвига смежных плот-
ноупакованных плоскостей (111) B и С в сплаве γ-Ni3Al на век-
тор Бюргерса частичной дислокации 



bp = [112] / 6 .
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чальная кристаллическая структура (рис.2а). Схематич-
ная иллюстрация такого сдвига приведена на рис. 2б.

4. Температурная зависимость теоретиче-
ской прочности на сдвиг

Для того чтобы кристаллическая решетка потеряла 
устойчивость за счет относительного сдвига одной 
атомной плоскости относительно другой необходимо 
преодоление определенного потенциального барьера за 
счет приложения внешней механической энергии. Сле-
дует предположить, что чем выше температура экспери-
мента, тем ниже “высота” этого барьера, так как высокая 
температура означает высокую среднюю кинетическую 
энергию тепловых колебаний атомов, а значит, мень-
шая внешняя дополнительная механическая энергия 
может понадобиться для образования неустойчивости 
кристаллической решетки. Действительно, понижение 
теоретической прочности с ростом температуры было 
продемонстрировано для многих материалов [8, 9, 14]. 

Для сплавов γ-Ni3Al и β-NiAl теоретическая про-
чность на сдвиг также убывает с ростом температуры. 
Действительно, на рис.  3 представлена зависимость 
критического сдвигового напряжения от температуры. 
Температура нормирована на температуру плавления 
соответствующего сплава, а τc  на соответствующее зна-

чение   τc 
0 при нулевой температуре. Следует отметить, 

что характер убывания τc близок к линейному, что так же 
было характерно для теоретической прочности на сдвиг 
алюминия, меди и кремния [8, 14]. Для γ-Ni3Al скорость 
убывания τc с температурой такова, что при комнатной 
температуре τc на 4% ниже, чем при 0  K, а для  β-NiAl 
- на 5%. Следует отметить, что аналогичное снижение 
прочности на сдвиг в случае алюминия и меди состав-
ляло 25% и 22% соответственно, что можно объяснить 
их более низкой температурой плавления по сравнению 
с интерметаллидными сплавами, рассматриваемыми в 
настоящей работе. Полученные кривые можно аппрок-
симировать зависимостями вида τc/τc

0=1-k×T/Tm , с коэф-
фициентом k, равным 0.28 и 0.62, для γ-Ni3Al и β-NiAl со-
ответственно (у чистого ГЦК алюминия k =0.71 [8]). Так 
как коэффициент k редставляет собой относительную 
скорость убывания с ростом температуры, то можно 
отметить, что влияние температуры на теоретическую 
прочность сплава γ-Ni3Al является наименьшим. 

Отличительной чертой влияния температуры на 
процесс потери устойчивости сплавов γ-Ni3Al и B2-
NiAl является очень слабая зависимость критической 
деформации от температуры (рис. 4). Действитель-
но, для однокомпонентных материалов, критическая 
деформация нелинейно убывает с ростом температу-
ры. Так, например, для чистого алюминия при ком-
натной температуре она на 18% ниже, чем при 0 K. 
Однако, как видно из рис. 4, для рассматриваемых 
сплавов γcслабо меняется с ростом температуры. Для 
γ-Ni3Al при температурах от 0 до 1200 K значение γc 
находится в интервале шириной менее 1%: от 12.4% 
до 13.3%, для β-NiAl при температурах от 0 до 1700 K 
– в интервале шириной менее 2%: от 13.5% до 15.5%. 

5. Заключение

Проведенное молекулярно-динамическое моделиро-
вание сдвиговой деформации при различных темпера-
турах позволило установить некоторые характерные 
особенности влияния температуры на теоретическую 
прочность двух интерметаллидных сплавов на основе 
никеля и алюминия: γ-Ni3Al и β-NiAl. Установлено, что 
теоретическая прочность на сдвиг τc убывает линейно 
с ростом температуры, причем относительная скорость 
убывания прочности на сдвиг у β-NiAl в два раза боль-
ше, чем у γ-Ni3Al. Критическая деформация γc обоих 
сплавов слабо изменяется с температурой и при этом 
для γc не наблюдается монотонной зависимости от тем-
пературы.

Работа была поддержана грантом РФФИ 12-02-
31519 мол_а.
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