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Структура ядра сверхдислокаций в плоскостях пирамиды I и II типов
в интерметаллиде Ti3Al. Скользящие дислокации и дислокационные
барьеры
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Для интерметаллида Ti3Al со сверхструктурой D019 с использованием N-частичных потенциалов межатом-
ного взаимодействия вычислены энергии поверхностных дефектов в плоскостях базиса, призмы и пирамиды I
и II типов. Проанализирована структура ядра 2c + a сверхдислокаций краевой и винтовой ориентаций
в скользящей конфигурации и в конфигурации дислокационного барьера в плоскостях пирамиды I {202̄1}
и II типов {1̄1̄21} в Ti3Al.

Введение

Алюминиды титана, такие как TiAl, Ti3Al, Ti3(Al, Nb)
обладают уникальным набором удельных прочностных
характеристик при повышенных температурах, коррози-
онной стойкостью, хорошими усталостными свойствами,
что делает их перспективными для практического при-
менения в аэрокосмической, автомобильной и др. про-
мышленности. Интерметаллид Ti3Al, имеющий упоря-
доченную гексагональную сверхструктуру D019 (α2-фа-
за) является основной составляющей ряда однофазных
и двухфазных сплавов (в том числе и с ламельной
структурой). Механические испытания при комнатной
температуре показывают [1], что поликристаллический
Ti3Al имеет высокий предел текучести ≈ 500−800MPa
и удлинение до разрушения 0.3–5%. Таким образом, для
Ti3Al, так же как и для других алюминидов титана,
существует проблема низкотемпературной хрупкости.
Электронно-микроскопические исследования показали,
что деформация поликристалла α2-фазы осуществляется
в основном движением a-дислокаций с вектором Бюр-
герса 1/3〈112̄0〉 в плоскостях базиса (0001) и призмы
{1̄100}.
Экспериментальные исследования последних лет [2–5]

обнаружили сильную ориентационную зависимость пре-
дела текучести σy , существование сложной структуры
дислокационного ансамбля, включающей многообразие
векторов Бюргерса и плоскостей скольжения сверх-
дислокаций в монокристаллическом Ti3Al. В зависимо-
сти от условий эксперимента (температура, скорость
деформации и т. д.) реализуется скольжение a, c + a,
2c + a сверхдислокаций в плоскостях базиса, призмы
и пирамиды. B [2–5] было установлено, что предел
текучести при комнатной температуре составляет ве-
личину 1000–1300MPa (пластичность ε < 10%) для
близких к c-направлению [0001] ориентировках оси
деформирования, тогда как при других ориентировках
σy ∼ 40−250MPa (пластичность ε ≥ 20%). Анализ гео-

метрии скольжения показал, что в первом случае де-
формация осуществляется скольжением 2c + a сверхдис-
локаций с вектором Бюргерса 1/3〈112̄6〉 в плоскостях
пирамиды I {202̄1} и II типов {112̄1}. Во втором случае,
когда предел текучести существенно ниже, деформация
осуществляется, как и в поликристаллах Ti3Al, скольже-
нием a-сверхдислокаций в плоскостях базиса и призмы.
В этих двух случаях была также обнаружена раз-

личная температурная зависимость предела текучести.
Для плоскостей базиса и призмы σy имеет нормальную
слабо падающую с ростом температуры зависимость.
В исследованном температурном интервале при ба-
зисном скольжении пластичность несколько ниже, чем
при призматическом скольжении. Для плоскостей пи-
рамиды на кривой зависимости предела текучести от
температуры наблюдается максимум при T ∼ 500◦ [4]
и ∼ 850◦C [2,3]. В области температур от комнатной до
температуры пика наблюдается аномальное возрастание
предела текучести с температурой, характерное для
многих интерметаллидов со сверхструктурами L12, L10,
D019.

Электронно-микроскопические исследования показа-
ли [6], что a-сверхдислокация расщеплена в плоскостях
призмы и базиса на две сверхчастичные 1/6〈21̄1̄0〉,
связанные полосой антифазной границы (АРВ) . Однако
в экспериментах in situ наблюдалось также расщеп-
ление a-сверхдислокации в плоскости базиса с обра-
зованием полосы сверхструктурного дефекта упаковки
(SISF). B [7] установлена возможность расщепления a/2
сверхчастичной дислокации в плоскости призмы на две
частичные, однако векторы Бюргерса этих дислокаций
определены не были.
В [2] при электронно-микроскопическом изучении

в слабом пучке удалось показать, что 2c + a сверхдисло-
кации в Ti3Al расщеплены на две сверхчастичные в плос-
кости {21̄1̄1̄}, расстояние между которыми ≤ 16 nm,
тогда как в Ti3(Al, Nb) это расстояние составило вели-
чину ∼ 50 nm. Соответствующие значения энергии ан-
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тифазной границы в плоскости пирамиды II типа равны
ξ{21̄1̄1̄} ≈ 240 и 74mJ ·m−2. К сожалению, имеющиеся
к настоящему времени экспериментальные данные не
могут дать детальной информации о тонкой структуре
ядра c + a/2 сверхдислокаций в плоскостях {202̄1} и
{2̄111} и не позволяют прояснить механизм дислокаци-
онных превращений, ответственных за особенности де-
формационного поведения в пирамидальных плоскостях
скольжения монокристаллического Ti3Al. Использование
компьютерного моделирования дислокаций в различных
плоскостях скольжения дает возможность проанализи-
ровать структуру ядра дислокаций и выявить дислокаци-
онные конфигурации с наиболее низкой энергией. Такие
расчеты с использованием метода молекулярной динами-
ки были проведены нами [8–11] для a-сверхдислокаций
в плоскостях базиса и призмы.
Целью настоящей работы является определение

структуры ядра и энергетических характеристик сверх-
частичной 1/6〈21̄1̄6〉 дислокации в плоскостях пира-
миды I и II типов методом молекулярной динамики
с использованием N-частичных потенциалов межатом-
ного взаимодействия для Ti3Al, полученных методом
„погруженного атома“ [12,13]. В настоящей работе про-
анализированы особенности структуры γ-поверхностей
и изоэнергетических контурных карт [12–14], позво-
ляющих сделать выводы о существование стабильных
поверхностных дефектов (антифазные границы, дефекты
упаковки) и выявить возможные типы расщепления
2c + a сверхдислокации в плоскостях пирамиды; изуче-
на структура ядра 2c + a сверхдислокации винтовой и
краевой ориентации.

Результаты компьютерного
моделирования

Компьютерное моделирование ядра дислокации в раз-
личных структурах показывает, что результаты могут
оказаться чувствительными к выбору начальной конфи-
гурации. Большая величина вектора Бюргерса сверхча-
стичной дислокации предполагает энергетическую вы-
годность ее расщепления на две или большее число
частичных дислокаций (выигрыш энергии при расщепле-
нии тем больше, чем больше вектор Бюргерса и меньше
энергия дефекта упаковки SF).
Выбор начальной конфигурации определяется особен-

ностями на γ-поверхности в рассматриваемой плоско-
сти. Для построения такой поверхности производятся
мысленный разрез модельного кристаллита вдоль вы-
бранной кристаллографической плоскости и смещение
верхней части по отношению к нижней на вектор f,
параллельный плоскости разреза. Разность энергии кри-
сталлита с планарным дефектом и кристаллита без
дефекта, приходящейся на единицу площади, и есть
энергия, соответствующая выбранному вектору f (энер-
гия обобщенного дефекта упаковки). В том случае, когда

на γ-поверхности присутствует глубокий локальный ми-
нимум, соответствующий низкоэнергетическому дефек-
ту упаковки, как правило, вектор Бюргерса частичной
дислокации совпадает с вектором сдвига, определяющим
этот дефект. В том случае, когда на γ-поверхности отсут-
ствуют локальные минимумы, необходимо рассмотреть
несколько вариантов начальных конфигураций, отличаю-
щихся положением оси, числом частичных дислокаций,
величиной их векторов Бюргерса. Различные стартовые
конфигурации необходимы для нахождения в результате
релаксации структуры ядра, отвечающей минимальному
значению энергии.
В плоскостях пирамиды I и II типов изучалась струк-

тура ядра c + a/2 сверхчастичной дислокации с векто-
ром Бюргерса 1/6[1̄1̄26] винтовой ориентации с осью
[1̄1̄26] и краевой ориентации с осями [1̄1̄20] и [1̄100] со-
ответственно. Выбор таких ориентаций обусловлен ана-
лизом электронно-микроскопических данных по дисло-
кационной структуре деформированного монокристал-
лического Ti3Al. B [3] после деформации монокристал-
лов Ti3Al c-ориентации [0001] в интервале температур
от комнатной до ∼ 700◦C наблюдаются полосы краевых
2c + a дислокаций в плоскостях {112̄1}, в [15–17] при
отклонении оси деформации в пределах ∼ 30◦ от точной
c-ориентации наблюдались как краевые, так и винтовые
2c + a сверхдислокации в плоскостях пирамиды {112̄1}
и {202̄1}. Особенностью выбранных для моделирования

Рис. 1. Элементарная ячейка (a) и ее проекция (b) на
плоскость базиса для сверхструктуры D019. Крупные атомы
принадлежат плоскости базиса, мелкие являются проекциями
атомов, расположенных на расстоянии c/2, на плоскость
базиса.
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Рис. 2. Схема расщепления (2c + a) сверхдислокации с векто-
ром Бюргерса 1/3[1̄1̄26] в плоскостях пирамиды I (202̄1) и II
(112̄1) типов. (a, b) — скользящие конфигурации; (c–h) — дис-
локационные барьеры, характеризуемые расщеплением сверх-
частичных дислокаций одновременно в плоскостях пирамиды
и базиса (c–d), призмы (e, f), или плоскости другой пирами-
ды (g, h). — — APB, - - - — SF.

ориентаций осей 1/6[1̄1̄26] сверхчастичной дислокации
является то, что для винтовой дислокации ось [1̄1̄26]
принадлежит одновременно плоскостям пирамиды II
типа (112̄1), I типа (202̄1) и призмы (1̄100), для крае-
вой дислокации ось [112̄1] принадлежит одновременно
плоскостям пирамиды I типа {202̄1} и плоскости базиса,
а ось [1̄100] — плоскости пирамиды II типа (112̄1)
и базиса (0001) (рис. 1). Таким образом, в качестве
начальной конфигурации сверхчастичной дислокации
при моделировании необходимо рассматривать как ее
расщепление в исходной (содержащей полосу антифаз-
ной границы) плоскости пирамиды, так и в пересека-
ющихся плоскостях пирамиды, призмы и базиса. На
рис. 2 представлено схематически расщепление 2c + a
сверхдислокации в плоскости пирамиды I и II типов. Во
всех конфигурациях сверхдислокация расщеплена на две
сверхчастичные c + a/2 дислокации с вектором Бюргер-
са 1/6[1̄1̄26], ограничивающие антифазную границу.
При моделировании одна из сверхчастичных дислока-

ций помещалась в центр кристаллита, вторая находилась
на расстоянии, вычисленном в рамках теории упругости
для значений энергий антифазных границ, соответству-
ющих выбранному потенциалу межатомного взаимодей-
ствия, и присутствовала в рассматриваемом кристаллите
своими полями смещений (вторая дислокация на схеме
обозначена c + a/2). В конфигурации, представленной

на рис. 2, a, b сверхчастичная дислокация внутри кри-
сталлита расщеплена на две частичные с векторами
Бюргерса b1 и b2 в одной плоскости пирамиды. Векторы
Бюргерса b1 и b2 зависят от формы γ-поверхностей
в плоскостях пирамиды (202̄1) и (112̄1). На рис. 2, c, d
представлены возможные варианты расщепления крае-
вой сверхчастичной дислокации одновременно в плоско-
стях пирамиды и базиса, на рис. 2, e, f — расщепление
винтовой сверхчастичной дислокации в плоскости пира-
миды и призмы, на рис. 2, g, h — расщепление винтовой
дислокации в пересекающихся плоскостях пирамиды I и
II типов. Векторы Бюргерса b1 и b2 будут определяться
формой γ-поверхности в плоскостях пирамиды, базиса и
призмы. Для конфигурации на рис. 2, a, b все частичные
дислокации и полосы планарных дефектов принадлежат
одной плоскости пирамиды, поэтому такие конфигу-
рации являются скользящими. Для конфигураций на
рис. 2, c–h частичные дислокации и полосы планарных
дефектов принадлежат двум пересекающимся плоско-
стям, поэтому такие дислокации не могут легко сколь-
зить в плоскостях пирамиды, образуя дислокационные
барьеры. Энергетическая выгодность рассматриваемых
конфигураций зависит от энергии взаимодействия ча-
стичных дислокаций и энергии планарных дефектов,
входящих в состав сверхдислокаций, и определяется
в процессе проведения процедуры релаксации при ком-
пьютерном моделировании.
1) γ - п о в е р х н о с т и в п л о с к о с т я х б а з и с а ,

п р и з мы и п и р ам и ды . Вы б о р н а ч а л ь н о й
к о нф и г у р а ц и и . На рис. 3, a, b представлены изо-
энергетические контурные карты γ-поверхностей в плос-
костях пирамиды I и II типов [12–14]. В плоскости пира-
миды I типа (202̄1) существует два различных сечения,
для каждого из которых получена зависимость энергии
поверхностного дефекта от вектора сдвига в этой плос-
кости. Для одного из этих сечений, соответствующего
близко расположенным плоскостям {202̄1}, значения
энергий поверхностных дефектов существенно выше,
чем для другого сечения. Это означает, что упругая
энергия сверхчастичной дислокации в этом сечении
будет высока, поэтому мы рассматриваем расщепле-
ние дислокации только в сечении, соответствующем
большому расстоянию между плоскостями (202̄1). За-
висимость энергии поверхностного дефекта от векто-
ра сдвига в этом сечении представлена на рис. 3, a.
Вектор OA на рис. 3, a соответствует антифазной
границе со сдвигом a/2, вектор OB — антифазной
границе со сдвигом c + a/2. Соответствующие энер-
гии антифазных границ равны ξ(202̄1)(a/2) = 78mJ ·m−2,
ξ(202̄1)(c + a/2) = 205mJ ·m−2. Кроме минимумов, соот-
ветствующих антифазным границам, на γ-поверхности
существует еще один минимум (вектор OC на рис. 3, a),
отвечающий обобщенному дефекту упаковки с вектором
сдвига b1 = OC = (1− α)/12[12̄10] + β/4[1̄014] и α = 0;
β = 0.475. Штриховкой на рис. 3, a показана область
сдвигов на γ-поверхности вблизи точки C с низкими
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Рис. 3. Изоэнергетические контурные карты γ-поверхностей
в Ti3Al для плоскостей пирамиды (202̄1) I типа (a), пирами-
ды (112̄1) II типа (b).

значениями энергий дефектов упаковки, соответству-
ющая векторам Бюргерса частичных дислокаций, на
которые может быть расщеплена сверхчастичная c + a/2
дислокация. Точка E, принадлежащая заштрихованной
области, определяет симметричное расщепление c + a/2
сверхчастичной дислокации, использованное нами ранее
при вычислении энергии активации образования дис-
локационных барьеров [18]. Таким образом, в качестве
начальной конфигурации сверхчастичной дислокации
в плоскости пирамиды I типа вибираем расщепление

в соответствии со следующей реакцией:

1/6[1̄1̄26] = b1 + SF + b2, (1)

где

b1 =
1− α

12
[12̄10] +

β

4
[1̄014],

b2 =
α

12
[12̄10] +

1− β

4
[1̄014].

Коэффициенты α и β принимают значения α = 0;
β = 0.475 и α = 0.5; β = 0.5.
Единственный минимум на γ-поверхности в плоскости

пирамиды (112̄1) II типа на рис. 3, b cоответствует анти-
фазной границе со сдвигом c + a/2 (вектор AB). Значе-
ние энергии антифазной границы ξ{112̄1} = 228mJ ·m−2.
Для рассматриваемой плоскости возможно только ме-
тастабильное расщепление c + a/2 дислокации на ча-
стичные. Наименьшие значения энергии дефекта упа-
ковки получены для векторов сдвигов, лежащих вдоль
направления [1̄1̄26] от точки A до C (рис. 3, b). Это
говорит о том, что наиболее вероятным является рас-
щепление на частичные дислокации с вектором Бюр-
герса, параллельным исходной c + a/2 сверхчастичной
дислокации, однако характер расщепления не может
быть определен однозначно. Число частичных дислока-
ций n варьировалось от 2 до 10. Для n = 10 расстояние
между соседними дислокациями порядка радиуса ядра
дислокации. Изменяя n в пределах от 2 до 10, мы
осуществляем переход от дискретного к непрерывному
распределению частичных дислокаций. Таким образом,
в качестве начальной конфигурации сверхчастичной дис-
локации в плоскости пирамиды II типа рассмотрено три
варианта расщепления в соответствии со следующими
реакциями:

1/6[1̄1̄26] = 1/6(0.5[1̄1̄26] + SF + 0.5[1̄1̄26]), (2)

1/6[1̄1̄26] = 1/6(0.4[1̄1̄26] + SF + 0.6[1̄1̄26]), (3)

1/6[1̄1̄26] = 1/6(0.1[1̄1̄26] + SF + . . . + 0.1[1̄1̄26]). (4)

Реакция (2) — расщепление на частичные дислока-
ции с равными векторам Бюргерса b1 = b2 = 1/12[1̄1̄26]
(рис. 2, a); реакция (3) — расщепление на частич-
ные дислокации b1 = AC; b2 = CB; (рис. 3, b), где век-
тор (AC) соответствует минимальному значению энер-
гии обобщенного ДУ вдоль направления [1̄1̄26]; реак-
ция (4) — соответствует непрерывному распределению
частичных дислокаций.
γ-поверхность в плоскости базиса аналогична полу-

ченным ранее [19] и характеризуется тремя локальными
минимумами: антифазной границей APB, комплексным
CSF и сверхструктурным SISF дефектами упаковки,
отвечающим векторам сдвигов 1/6[2̄110], 1/6[01̄10],
1/3[1̄010]. Энергии этих дефектов составляют величины
161, 197 и 78mJ ·m−2. Существование трех локальных
минимумов на γ-поверхности определяет 3 возможных
типа расщепления сверхчастичной дислокации:

1/6[1̄1̄26] = b1 + b2 = [0001] + APB + 1/6[1̄1̄20], (5)
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1/6[1̄1̄26] = b1 + b2 = 1/6[1̄016] + CSF + 1/6[01̄10],
(6)

1/6[1̄1̄26] = b1 + b2 = 1/6[11̄06] + SISF + 1/3[1̄010].
(7)

Реакция (7) является энергетически невыгодной, по-
скольку частичные дислокации b1 и b2 притягиваются,
(5) — энергетически нейтральная, (6) — энергетиче-
ски выгодная. Поэтому при расщеплении в плоскости
базиса в начальной конфигурации b2 = 1/6[1̄1̄20] или
b2 = 1/6[01̄10].

Cверхструктура D019 может быть получена трансля-
цией в направлении 〈011̄0〉 четырех плоскостей приз-
мы (II, I, I′, I), различающихся расположением атомов
двух сортов и расстоянием между этими плоскостями
(рис. 1, b). B [12] было показано, что энергия антифазной
границы в плоскости призмы II типа (сечение II на
рис. 1, b) равна 318mJ ·m−2, тогда как в плоскостях
призмы I типа (сечения I, I′ на рис. 1, b) — 6mJ ·m−2.
Для тройки сечений I, I′, I на рис. 1, b энергия антифаз-
ной границы одинакова, но форма γ-поверхности и соот-
ветственно значения энергии поверхностных дефектов
для сечений I и I′ различны. В [10,11] мы рассмотрели
различные варианты расщепления a-сверхдислокации
с вектором Бюргерса 1/3〈1̄1̄20〉 в плоскостях приз-
мы I, I′ и II типов. Для всех изученных вариантов
оказалось, что в плоскости призмы I′ типа полученные
в результате релаксации значения энергии существенно
ниже, чем в плоскостях призмы I и II типов. Для плос-
кости I′ типа в качестве начальной конфигурации рас-
сматривалось два варианта расщепления сверхчастичной
1/6〈1̄1̄20〉 дислокации винтовой и краевой ориентации.
Один вариант — расщепление на n винтовых (или
краевых) частичных дислокаций с равными векторами
Бюргерса, bn = (1/6〈1̄1̄20〉)/n. Второй вариант — рас-
щепление на 2 группы частичных дислокаций. Соответ-
ствующие реакции расщепления 1/6〈21̄1̄0〉 сверхчастич-
ной дислокации для n = 2 имеют вид

1/6[1̄1̄20] = 1/12[1̄1̄20] + SF + 1/12[1̄1̄20], (8)

1/6[1̄1̄20] = 1/12[1̄1̄2x] + SF + 1/12[1̄1̄2x], (9)

где x = 1.038.
Анализ структуры ядра краевой и винтовой сверх-

частичной дислокации в плоскости призмы I′ типа
показал, что ядро является планарным, т. е. область мак-
симальных смещений локализована вблизи плоскости
I′ типа, содержащей антифазную границу. Оказалось,
что для начальной конфигурации с равными векторами
Бюргерса (реакция (8)) энергия несколько ниже, чем
для другой начальной конфигурации (реакция (9)). Для
всех значений n числа частичных дислокаций распреде-
ление смещений, характеризующих ядро сверхчастичной
дислокации, является неоднородным вдоль плоскости
призмы I′ типа и может быть охарактеризовано как
расщепление на две частичные дислокации. Таким об-
разом, для дислокационного барьера (рис. 2, d) вектор

Рис. 4. Структура ядра краевой 1/6[21̄1̄6] сверхчастичной дис-
локации, расщепленной в плоскости пирамиды I типа (2̄021)
(скользящая конфигурация) (a); расщепленной в плоскости
пирамиды I типа (2̄021) и в плоскости базиса с образованием
КДУ (дислокационный барьер) (b) (представлены краевые
компоненты смещений).

Бюргерса b2 частичной дислокации в плоскости призмы
I′ типа выбран равным b2 = 1/12[1̄1̄20].
2) Ск ол ь з ящи е и з а б л о к и р о в а н н ы е к о н ф и -

г у р а ц и и к р а е в о й с в е р х д и с л о к а ц и и в п л о с -
к о с т я х п и р ами ды I и II т и п о в . В плоскости
пирамиды I типа в качестве начальной конфигурации
скользящей сверхчастичной дислокации выбиралось ее
расщепление в соответствии с реакцией (1). Схема
расщепления скользящей дислокации в рассматриваемой
плоскости аналогична представленной на рис. 2,a. На
рис. 4, a представлена структура ядра сверхчастичной
дислокации с вектором Бюргерса 1/6[21̄1̄6] и осью
[12̄10], расщепленной на две частичные дислокации
в соответствии с (1) при α = 0.5, β = 0.5.1 При изобра-
жении структуры ядра дислокации использовался метод
дифференциальных смещений [20]. Кружками обозначе-
ны проекции атомов рассматриваемого кристаллита на
плоскость (12̄10), перпендикулярную оси рассматрива-

1 Для дислокации с осью [12̄10] угол между направлением ее оси
и вектором Бюргерса составляет 85.08◦, поэтому будем называть ее
в дальнейшем дислокацией краевой ориентации.
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емой краевой дислокации. В результате компьютерных
расчетов определены положения атомов, соответствую-
щие минимуму энергии кристаллита с введенной в него
дислокацией. Смещения, не превосходящие 0.05a (a —
параметр решетки Ti3Al), показаны стрелками между
парами ближайших атомов. По пространственному рас-
пределению стрелок можно судить о структуре ядра
дислокации. Ядро рассматриваемой дислокации является
планарным, так как основная область как краевой, так
и винтовой компоненты смещения локализована вбли-
зи плоскости (2̄021), содержащей антифазную границу.
Для второго набора параметров α = 0; β = 0.475 после
проведения процедуры релаксации ядро подобно пред-
ставленному на рис. 4,a, однако значение энергии этой
конфигурации оказалось значительно выше.
Для дислокации с вектором Бюргерса 1/6[21̄1̄6] и

осью [12̄10] в плоскости пирамиды I типа рассмотрены
два варианта дислокационных барьеров, соответству-
ющих перерасщеплению сверхчастичной дислокации
в плоскость базиса с образованием полосы антифазной
границы или полосы комплексного дефекта упаковки
(реакции (5), (6)). Частичная дислокация Шокли с век-
тором Бюргерса 1/6[101̄0] и сверхчастичная дислокация
с вектром Бюргерса 1/6[21̄1̄0] ограничивают полосы
комплексного дефекта упаковки и антифазной границы
в плоскости базиса. Структура ядра дислокационного
барьера, соответствующего реакции (6), представлена
на рис. 4, b. Как краевая, так и винтовая компоненты
смещений распределены вблизи одной плоскости базиса.
Для дислокации, расположенной на линии пересечения
рассматриваемых плоскостей, смещения распределены
как в плоскости пирамиды, так и в плоскостях призмы и
базиса.
В плоскости пирамиды II типа было изучено три вари-

анта расщепления краевой сверхчастичной дислокации
с вектором Бюргерса 1/16[1̄1̄26] и осью [1̄100], началь-
ная конфигурация которой задавалась в соответствии
с реакциями (2)–(4). Результаты расчетов показали, что
в этом случае выбор начальной конфигурации оказывает
малое влияние на значение энергии и структуру ядра
дислокации как краевой, так и винтовой ориентации
после релаксации.
Анализ структуры ядра скользящей краевой 1/6[1̄1̄26]

дислокации в плоскости пирамиды II типа показывает,
что конфигурация в целом является планарной, так как
основная область смещений сосредоточена вблизи плос-
кости (112̄1), содержащей антифазную границу (распре-
деление смещений подобно представленному на рис. 4).
Для краевой дислокации с вектором Бюргерса 1/6[1̄1̄26]
и осью [11̄00] в плоскости пирамиды II типа также
рассмотрены два варианта дислокационных барьеров
с образованием полосы антифазной границы или полосы
комплексного дефекта упаковки. Для дислокационного
барьера с полосой антифазной границы в плоскости
базиса расщепление на две частичные дислокации сохра-
няется, несколько увеличивается ширина расщепления
в плоскости базиса и становится порядка 4, a, смещения

локализованы преимущественно в тех плоскостях, где
была расщеплена начальная конфигурация. Энергия дис-
локационного барьера с полосой комплексного дефекта
упаковки в плоскости базиса дислокационного барьера
оказалась чуть ниже, чем для рассмотренного выше
варианта, что является следствием того, что дислока-
ционная реакция (6) более выгодна, чем реакция (5).
Расщепление на две частичные дислокации в плоскости
базиса после релаксации сохраняется, однако простран-
ственное распределение становится более сложным. Для
дислокации b2 = 1/6[01̄10], ограничивающей комплекс-
ный дефект упаковки в плоскости базиса, ядро явля-
ется планарным — и краевая, и винтовая компонен-
ты распределены в плоскости базиса. Для дислокации
b1 = 1/6[1̄016] ядро является непланарным, винтовая
компонента дислокации b1 распределена в нескольких
параллельных плоскостях пирамиды и базиса.
Таким образом, результаты моделирования дислока-

ций краевой ориентации в плоскости пирамиды I и II ти-
пов в скользящей конфигурации и конфигурации дисло-
кационного барьера показали, что энергия скользящей
конфигурации выше энергии дислокационного барьера.
3) Ско л ь з ящи е и з а б л о к и р о в а н ны е к о н -

ф и г у р а ц и и в и н т о в о й с в е р х д и с л о к а ц и и в
п л о с к о с т я х п и р а м и ды I и II т и п о в . Для
винтовой скользящей конфигурации в плоскости пира-
миды I типа рассмотрено три варианта расщепления
сверхчастичной дислокации в начальной конфигурации
(формулы (2)-(4)), в плоскости пирамиды II типа —
один вариант в соответствии с реакцией (1). Анализ
распределения смещений вблизи ядра винтовой сверх-
частичной дислокации с вектром Бюргерса 1/6[21̄1̄6],
расщепленной на две частичные дислокации в соответ-
ствии с (1) при α = 0.5, β = 0.5 в плоскости пирамиды I
типа, после релаксации показывает, что винтовая ком-
понента смещений частичных дислокаций распределена
как в плоскости пирамиды (2̄021), так и в плоскости
призмы (011̄0) и пирамиды (2̄201), имеющих одну
линию пересечения, параллельную направлению [21̄1̄6]
оси рассматриваемой дислокации. Краевая компонента
смещений распределена в четырех соседних плоскостях
пирамиды (2̄201), поэтому ядро этой конфигурации
в целом может быть охарактеризовано как непланарное.
Как и для краевой дислокации, ядро винтовой сверх-
частичной дислокации с параметрами α = 0; β = 0.475
имеет более высокое значение энергии.
На рис. 5 представлена структура ядра скользящей

винтовой 1/6[1̄1̄26] дислокации в плоскости пирамиды II
типа после релаксации из начальной конфигурации,
соответствующей реакции (3). Распределение винтовой
компоненты показано на плоскости, перпендикулярной
оси винтовой дислокации [1̄1̄26]. Хотя максимальные
смещения в области ядра сверхчастичной дислокации
сосредоточены вблизи плоскости пирамиды, в целом
конфигурация является непланарной (нормаль к плос-
кости пирамиды (112̄1) совпадает с направлением [112̄2]
на рис. 5). Распределение смещений неоднородно вдоль
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Рис. 5. Структура ядра винтовой сверхчастичной дислокации
с вектором Бюргерса 1/6[1̄1̄26], расщепленной в плоскости
пирамиды II типа (112̄1).

плоскости пирамиды и может быть охарактеризовано как
расщепление на две частичные дислокации. Смещения
вблизи каждой из частичных дислокаций распределены
не только вблизи плоскости пирамиды, но и на рас-
стоянии ∼ (6−7)a в плоскости (11̄00). Такой характер
расщепления реализуется в том случае, когда энергия
дефекта упаковки в исходной плоскости (в нашем случае
в плоскости пирамиды (112̄1)) высока и энергетиче-
ски выгодным становится ее перерасщепление в той
плоскости, которая проходит через линию дислокации и
имеет более низкую энергию дефекта упаковки (в нашем
случае это плоскость призмы (11̄00)).

Рис. 6. Структура ядра винтовой 1/6[21̄1̄6] сверхчастичной
дислокации (дислокационный барьер), расщепленной в плос-
кости пирамиды I типа (2̄021) и II типа (2̄111) (a), нерасщеп-
ленной дислокации (b).

В плоскости пирамиды I типа (2̄021) для винто-
вой сверхчастичной дислокации с вектором Бюргерса
1/6[21̄1̄6] рассмотрены три варианта дислокационных
барьеров. Для первого варианта сверхчастичная дис-
локация расщеплена в плоскости пирамиды I типа и
в плоскости призмы I′ типа (011̄0); для второго ва-
рианта — в плоскости пирамиды I типа и пирамиды
II типа (2̄111); для третьего варианта — в двух плос-
костях пирамиды I типа (2̄021) и (2̄201). Для винтовой
дислокации в плоскости пирамиды II типа рассмотре-
но два варианта дислокационных барьеров. Для пер-
вого варианта сверхчастичная дислокация расщеплена
в плоскости пирамиды II типа и призмы I′ типа, для
второго варианта — в плоскостях пирамиды II и I типов
(рис. 2, f–h). Все перечисленные плоскости пересекаются
вдоль направления [21̄1̄6], совпадающего с вектором
Бюргерса и осью дислокации.
Расчеты показали, что энергия дислокационного ба-

рьера в первом варианте (перерасщепление в плоско-
стях пирамиды I или II типа и в плоскости призмы
I′ типа) выше энергии скользящей конфигурации и
энергии дислокаций в двух других вариантах дислока-
ционных барьеров, поэтому образование таких барье-
ров невыгодно. На рис. 6, a показана структура ядра
винтовой сверхдислокации, расщепленной в плоскостях
пирамиды I и II типов. Структура ядра этих конфи-
гураций в целом может быть охарактеризована как
непланарная, смещения вблизи которой распределены
одновременно в плоскостях пирамиды I, II типов и приз-
мы. Ядро дислокационного барьера, характеризуемого
перерасщеплением сверхчастичной дислокации в двух
пересекающихся плоскостях пирамиды I типа (рис. 2, g),
подобно рассмотренному выше. В конечной конфигура-
ции основные смещения распределены главным образом
в тех плоскостях пирамиды I типа, где задавались
начальные расщепления сверхчастичной дислокации. На
рис. 6, b показана структура ядра винтовой сверхдис-
локации, полученной из нерасщепленной конфигурации
сверхчастичной дислокации 1/6[1̄1̄26]. Полученная кон-
фигурация может быть охарактеризована как непланар-
ная, поскольку смещения распределены одновременно
в пирамидальных и призматических плоскостях. Расчет
показал, что энергии всех дислокационных барьеров
близки (несколько ниже для конфигурации на рис. 6, b),
а ядро сверхчастичной c + a/2 дислокации винтовой
ориентации в целом может быть охарактеризовано как
непланарное.

Заключение

В работе с использованием N-частичных потенциалов
межатомного взаимодействия для Ti3Al построены
γ-поверхности в плоскостях базиса, призмы и
пирамиды. На γ-поверхностях в этих плоскостях
имеются локальные минимумы, отвечающие антифазной
границе. Энергии антифазных границ, равные

5∗ Журнал технической физики, 2003, том 73, вып. 10



68 Л.И. Яковенкова, Л.Е. Карькина, М.Я. Рабовская

ξ(0001) = 161mJ ·m−2, ξ(1̄100) = 6mJ ·m−2, ξ(112̄1) =
= 228mJ ·m−2, ξ(202̄1) = 225mJ ·m−2, близки к их
экспериментальным значениям [10].
Получены также локальные минимумы на γ-по-

верхности, соответствующие сверхструктурному и ком-
плексному дефектам упаковки в плоскости базиса.
Энергии этих дефектов, равные γCSP = 78mJ ·m−2;
γSISF = 197mJ ·m−2, также близки к экспериментальным
величинам. Показано, что в плоскостях призмы и пи-
рамиды I и II типов отсутствуют глубокие локальные
минимумы, соответствующие стабильным дефектам упа-
ковки.
При моделировании структуры ядра сверхдислокаций

в плоскостях пирамиды I и II типов всегда пола-
галось, что они расщеплены на две сверхчастичные
дислокации с векторами Бюргерса 1/6[1̄1̄26], связан-
ные полосой антифазной границы. Такая конфигурация
сверхдислокации обусловлена существованием глубоких
минимумов на γ-поверхностях в плоскостях пирамиды
I и II типов (рис. 3, a, b), соответствующих вектору
сдвига 1/6[1̄1̄26]. В свою очередь для сверхчастичной
дислокации в начальной конфигурации исследован один
вариант расщепления в плоскости пирамиды I типа и
несколько вариантов расщепления в плоскости пирами-
ды II типа, поскольку на γ-поверхности в плоскости
пирамиды II типа отсутствуют другие глубокие ми-
нимумы. Анализ структуры ядра скользящей сверхча-
стичной дислoкации краевой ориентации после прове-
дения процедуры релаксации показал, что ядро сверх-
частичной дислокации в целом является планарным
(рис. 4, a) и распределение смещений может быть ин-
терпретировано как расщепление 1/6[1̄1̄26] дислокации
на две частичные, так как основные смещения вблизи
частичных дислокаций локализованы вблизи плоскости
пирамиды. Для винтовой дислокации с осью [1̄1̄26]
ядро сверхчастичных дислокаций оказалось непланар-
ным (рис. 5, 6), так как смещения вблизи каждой из
частичных дислокаций распределены не только вблизи
плоскости пирамиды, содержащей АФГ (APB), но и
в плоскостях призмы и других пересекающихся плос-
костях пирамиды.
До настоящего времени компьютерное моделирова-

ние структуры ядра дислокаций в плоскости пирамиды
в сверхструктуре D019 не проводилось, известны [21]
только результаты моделирования дислокаций в плоско-
стях базиса и призмы. Сравним результаты, полученные
в настоящей работе, с результатами расчета структуры
ядра дислокаций в ГПУ металлах [20–22] в системе
скольжения 1/3〈1̄1̄23〉{112̄2}, проведенного с использо-
ванием парных потенциалов Леннарда–Джонсона. Си-
стема скольжения 1/3〈1̄1̄23〉{112̄2} для ГПУ кристаллов
эквивалентна системе 1/6〈1̄1̄26〉{112̄1} для упорядочен-
ной решетки со сверхструктурой D019. Расчет структуры
ядра дислокации винтовой ориентации показал, что как
для ГПУ решетки, так и для сверхструктуры D019,
результат зависит от выбора начальной конфигурации.

Для скользящей конфигурации результаты для ГПУ и
D019 решеток близки. Для ГПУ кристаллов рассмот-
рен только один барьер для дислокации, расщепленной
одновременно в плоскости пирамиды I и II типов.
В настоящей работе для сверхструктуры D019 было рас-
смотрено несколько типов барьеров для сверхчастичной
дислокации винтовой ориентации (рис. 2, c–h). Один из
вариантов (рис. 2, h) эквивалентен рассмотренному для
ГПУ решетки, в других вариантах сверхчастичная дисло-
кация расщеплена одновременно в плоскостях пирамиды
и призмы. Энергии рассматриваемых дислокационных
барьеров оказались близки.
Для дислокации краевой ориентации результаты мо-

делирования в ГПУ и D019 структурах различны. Осно-
вываясь на экспериментальных данных для ряда ГПУ
металлов, авторы [23,24] в качестве начальной конфи-
гурации при моделировании краевой дислокации рас-
смотрели ее расщепление с образованием двухслойного
двойника в плоскости {112̄2} и трехслойного дефекта
упаковки в плоскости {112̄1}. Анализ эксперименталь-
ных данных для Ti3Al и других кристаллов со сверх-
структурой D019 показал, что двойникование наблюдает-
ся только при очень высоких температурах деформации.
В области умеренных температур, близких к темпе-
ратурам эксплуатации этих материалов, двойникование
не наблюдается, скольжение осуществляется движением
сверхдислокаций.
В работе проведено сравнение скользящих конфигу-

раций сверхчастичной дислокации и дислокационных
барьеров. Для краевой дислокации с вектором Бюр-
герса 1/6[1̄1̄26] в области ее ядра смещения распре-
делены в основном в плоскостях пирамиды I и II
типов. В результате проведения процедуры релаксации
показано, что для сверхчастичной дислокации энергия
скользящей конфигурации выше, чем дислокационного
барьера. Для винтовых сверхдислокаций с осью [1̄1̄26]
рассмотрены три варианта дислокационных барьеров
с перерасщеплением сверхдислокаций из плоскостей
пирамиды I или II типов в другие плоскости (призмы
I′ типа, пирамиды I или II типов), пересекающиеся
в исходной вдоль направления, параллельного вектору
Бюргерса дислокаций. Рассматривалась также нерас-
щепленная конфигурация сверхчастичной дислокации
в плоскостях пирамиды. Энергии всех рассмотренных
вариантов расщепления (скользящих конфигураций и
дислокационных барьеров) винтовой сверхчастичной
дислокации близки.
Таким образом, в результате компьютерного моде-

лирования структуры ядра винтовой и краевой сверх-
частичной дислокации в плоскостях пирамиды I и II
типов установлено, что для дислокации краевой ориен-
тации скользящая конфигурация имеет более высокое
значение энергии, чем дислокационный барьер, тогда
как для дислокации винтовой ориентации энергии всех
конфигураций близки. Более низкое значение энергии
дислокационного барьера является необходимым усло-
вием термоактивированного превращения скользящей
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конфигурации в дислокационный барьер, что в свою
очередь может быть положено в основу механизма
термического упрочнения, которое наблюдается экспе-
риментально в Ti3Al. Более подробно о механизмах
термоактивированной перестройки сверхдислокаций и
особенностях деформационного поведения Ti3Al будет
рассмотрено в [25].

Рабовская М.Я. выражает благодарность Комиссии
РАН по работе с молодежью (грант № 69 6-го конкурса-
экспертизы 1999 г. научных проектов молодых ученых
РАН).
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