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Исследовано изменение структурно-фазового состояния приповерхностных слоев технически чистого

α-титана (сплав ВТ1-0) под воздействием ударных волн, возникающих при фемтосекундном лазерном

облучении. Установлено формирование упрочненного мелкодисперсными частицами карбидов титана припо-

верхностного слоя. Частицы вытянутой формы с ГЦК-решеткой (δ-фаза) имеют определенное ориентацион-

ное соотношение с матрицей ГПУ α-титана: 〈21̄1̄0〉α(ГПУ) ‖ 〈011〉δ(ГЦК) и {0001}α(ГПУ) ‖ {111}δ(ГЦК).
Обсуждается механизм такого превращения, связанный с сегрегацией атомов углерода на дефектах

кристаллической структуры, индуцированных ударно-волновым воздействием.
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Титан и его сплавы обладают высокой прочностью

и коррозионной стойкостью, а также хорошей биосов-

местимостью, что делает их незаменимыми во мно-

гих случаях технического и медицинского применений.

Кристаллическая решетка титана имеет две аллотро-

пические модификации: α-фаза с гексагональной плот-

ноупакованной (ГПУ) решеткой и β-фаза с объемно-

центрированной кубической решеткой. При прокатке

или импульсной лазерной обработке в титане и его

сплавах значительное увеличение прочности и сопро-

тивления усталости [1] в зависимости от парамет-

ров внешнего воздействия может быть связано с из-

мельчением зеренной структуры (вплоть до нанострук-

турирования) [2] и формированием ω-фазы высокого

давления [3], а также гранецентрированной кубиче-

ской (ГЦК) фазы [4]. Недавние исследования пока-

зали, что природа аллотропного превращения ГПУ-

в ГЦК-решетку может быть обусловлена уменьшени-

ем энергетического барьера образования зародышей

ГЦК-фазы в ГПУ-матрице при изменении локальной

концентрации примесей внедрения (углерода, азота и

кислорода) [5,6].

Настоящая работа посвящена изучению изменения

структурно-фазового состояния приповерхностных сло-

ев технически чистого α-титана (сплав ВТ1-0) под

воздействием ударных волн, возникающих при фемто-

секундном лазерном облучении. Комплексный экспери-

ментальный подход в сочетании с компьютерным моде-

лированием использован для выяснения механизма ини-

циированного ударно-волновым лазерным воздействи-

ем фазового превращения ГПУ−ГЦК в исследуемом

сплаве.

Для исследований использовали технически чистый

α-титан (сплав ВТ1-0) с ГПУ кристаллической ре-

шеткой. Элементный состав данного сплава на основе

титана (mass%): Al — 0.01, Fe — 0.12, Si — 0.002, O —

0.143, C — 0.004, N — 0.003, H — 0.0008 (в at.%: Al —

0.018, Fe — 0.103, Si — 0.003, O — 0.426, C — 0.016,

N — 0.010, H — 0.038) — соответствует требованиям

ГОСТ 19807−91. Образцы изготавливали из прутков

диаметром 8mm, сформированных методом поперечно-

винтовой прокатки, что обеспечило формирование суб-

микрокристаллической структуры. Затем образцы ре-

кристаллизовали отжигом при 1123K в течение часа

для формирования поликристаллической структуры со

средним размером зерен 35± 3µm. Лазерная обработка

проводилась на фемтосекундной хром-форстеритовой

лазерной системе (длительность импульса 110 fs, длина

волны 1240 nm, плотность энергии 13.7 J/cm2). Методика

лазерной обработки подробно описана в [2].

Структурные исследования выполняли методом про-

свечивающей электронной микроскопии на микроскопе

Tecnai Osiris при ускоряющем напряжении 200 kV. Под-

готовка тонких фольг осуществлялась методом ионного

утонения в колонне FEI Scios.

Молекулярно-динамическое моделирование проводи-

ли в пакете LAMMPS с использованием потенциалов

межатомного взаимодействия в рамках модифициро-

ванного метода погруженного атома [7]. Модельный

образец содержал 4.9 · 106 атомов титана и 1972 атома
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Рис. 1. Увеличенное изображение участка фольги, демонстрирующее ГЦК-частицы микрокарбидов, зарождение которых

инициировано фемтосекундным лазерным воздействием. а — светлопольный контраст, b — темнопольный контраст (кружком
обозначена область захвата при помощи селекторной диафрагмы микрокарбида и матрицы), c — микродифракция, полученная с

захватом ГЦК-частицы при помощи селекторной диафрагмы, d — расшифровка микродифракции, демонстрирующая ориентаци-

онное соотношение ГПУ−ГЦК (HCP−FCC). Направления [2̄110]HCP ‖ [011]FCC, плоскости (0001̄)HCP ‖ (11̄1)FCC . Просвечивающая

растровая электронная микроскопия.

углерода (0.04 at.%). Размер модельного образца по осям

x−y−z составлял 88−92−10 708�A соответственно. Шаг

моделирования составлял 0.2 fs, общее время 400 ps.

Характеристики ударной волны задавались согласно ра-

боте [2], через временну́ю зависимость скорости одной

из граней образца вдоль оси z , перпендикулярной облу-

чаемой поверхности. При моделировании учитывалось

только взаимодействие титана с углеродом, несмотря

на более высокое содержание в сплаве кислорода и

железа. Это обусловлено тем, что именно атомы уг-

лерода наиболее эффективно снижают энергетический

барьер ГПУ−ГЦК-превращения согласно ранее опубли-

кованным исследованиям [6], в то время как кислород

и железо преимущественно влияют на другие аспекты

фазовых превращений в титане.

Установлено, что приповерхностный модифицирован-

ный лазерной обработкой слой (толщиной ∼ 1 µm) име-

ет неоднородную нанокристаллическую пластинчатую

структуру с шириной и толщиной пластин от ∼ 5

до ∼ 200 nm и длиной от ∼ 100 nm до нескольких

микрометров (рис. 1, а, b). Наноразмерные пластины

ориентированы в различных направлениях к поверх-

ности: перпендикулярно, под углом 45◦ или парал-

лельно поверхности. В подповерхностном слое также

наблюдаются пластины, ориентированные параллельно

поверхности, которые граничат с матрицей, представля-
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Сравнение известных межплоскостных расстояний карбида

титана TiC (ГЦК-решетка, a = 4.327�A) и гидрида титана TiH2

(ГЦК-решетка, a = 4.44�A) с полученными экспериментальны-

ми данными (a = 4.334�A)

(hkl)
d, �A

Эксперимент TiC TiH2

(111) 2.54 2.5 2.56

(200) 2.18 2.16 2.22

(220) 1.50 1.53 1.56

(311) 1.23 1.30 1.339

ющей исходный материал с повышенной после ударно-

волнового воздействия плотностью деформационных де-

фектов. Физические механизмы формирования такой

микроструктуры проанализированы в [2].
Другой характерной особенностью микроструктуры

являются частицы вытянутой формы длиной около 1µm

и толщиной порядка 50 nm, ориентированные под угла-

ми 45, −45 и 0◦ к направлению, перпендикулярному по-

верхности фольги (отмечены стрелками на рис. 1, а, b).
Расшифровка картины микродифракции от этих частиц

показала, что они имеют ГЦК-решетку (рис. 1, c,d).
Расщепление рефлексов от карбида титана, в частности

рефлекса 2̄00, происходит по причине сложной внутрен-

ней структуры частицы, которая локально имеет раз-

личную концентрацию углерода, поэтому незначительно

изменяются параметры кристаллической решетки.

Сопоставление известных из литературы значений

межплоскостных расстояний для карбида титана TiC

(ГЦК-решетка, a = 4.327�A, JCPDS 32-1383) и гидрида

титана TiH2 (ГЦК-решетка, a = 4.44�A, JCPDS 07-0370)
с полученными экспериментальными данными приведе-

но в таблице. Сравнение межплоскостных расстояний

наблюдаемой фазы с табличными данными демонстри-

рует соответствие исследуемой структуры как гидриду,

так и карбиду титана, однако другие эксперименталь-

ные и расчетные данные, как показано далее, одно-

значно свидетельствуют в пользу карбидной природы

выделений. Таким образом, частицы вытянутой формы

с ГЦК-решеткой (отмечены стрелками на рис. 1, a, b)
представляют собой карбиды титана. Анализ недавно

опубликованных работ [4–6] также показал, что меж-

плоскостные расстояния и кристаллографические со-

отношения решеток ГЦК-частиц, выделяющихся при

прокатке в ГПУ-матрице титана, также характерны для

фазы карбида титана TiC.

В работе [5] на основании квантово-механических рас-

четов было установлено, что природа аллотропного пре-

образования ГПУ- в ГЦК-решетку в технически чистом

титане связана с потерей устойчивости ГПУ-решетки

и ее перестройкой в ГЦК-структуру, вызванной сегре-

гацией атомов углерода на дефектах кристаллическо-

го строения (дислокациях, границах субзерен и др.).
В работе [6] показано, что увеличение концентрации

примесей внедрения (атомов углерода, азота, кисло-

рода) уменьшает энергетический барьер между ГПУ-

и ГЦК-решетками, тем самым способствуя реализации

ГПУ−ГЦК-превращения. Авторами работы [8] отмеча-

ется, что обнаружение ГЦК-фазы в ГПУ-матрице объ-

ясняется формированием гидридов титана вследствие

загрязнения исследуемых образцов водородом. Однако

позднее [9] формирование частиц стабильной ГЦК-фазы

было обнаружено при температуре, значительно пре-

вышающей температуру распада TiHx (x > 1). В этом

случае появление ГЦК-фазы в ГПУ-матрице титана мо-

жет быть объяснено только наличием в кристаллической

решетке примесей внедрения, уменьшающих, как отме-

чалось выше, энергетический барьер рассматриваемого

превращения. Это еще раз подтверждает, что обна-

руженная нами ГЦК-фаза после лазерного облучения

ГПУ-титана действительно является карбидом титана.

Следует также отметить, что на периферии кратера,

а также вне области лазерного воздействия частицы

карбидов не были обнаружены. Последнее однозначно

свидетельствует о том, что их формирование иницииро-

вано ударно-волновым воздействием лазерного импуль-

са. Известно, что в поли-, субмикро- и нанокристалли-

ческом состояниях титана микрокарбиды титана играют

определяющую роль в стабилизации зеренной структуры

путем торможения миграции границ зерен и затруднения

процессов рекристаллизации, как было показано ранее в

работе [1].
В результате моделирования установлено, что после

прохождения ударной волны в течение 400 ps наблю-

дается увеличение концентрации атомов углерода на

дефектах кристаллической структуры (дислокации), что
подтверждается анализом парциальной функции ради-

ального распределения (ПФРР) атомов Ti−C. Первый

пик ПФРР демонстрирует, что после моделирования

вблизи дислокаций количество атомов углерода в ло-

кальном окружении атомов Ti, принадлежащем дислока-
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Рис. 2. Парциальная функция радиального распределения

Ti−C для первой координационной сферы атомов титана

с локальным окружением, характерным для дислокаций в

ГПУ-структуре. 1 — состояние непосредственно после про-

хождения ударной волны, 2 — результат после молекулярно-

динамического моделирования в течение 400 ps.
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циям, увеличивается более чем в 3 раза по сравнению с

исходной дислокационной структурой, возникшей сразу

после прохождения ударной волны. Это согласуется с

предложенным механизмом формирования микрокарби-

дов, включающим диффузионный перенос атомов угле-

рода в полях напряжений от дислокаций, и захват атомов

углерода движущимися дислокациями (рис. 2).
В исследованных условиях ударно-волнового лазерно-

го воздействия формирование упрочненного мелкодис-

персными частицами карбидов приповерхностного слоя

в технически чистом титане установлено в настоящей

работе впервые.
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