Влияние на подвижность границ зерен в никеле примесных атомов алюминия
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Полученные в обычных условиях металлы по своему строению являются поликристаллами. Кристаллы, из которых состоят такие металлы, называются зернами. Каждое такое зерно имеют неправильную форму и свою ориентировку кристаллической решетки относительно соседних зерен. 
Главную роль в большом количестве процессов в металлах играют границы зерен, межфазные и межзеренные границы. Это относится и к поликристаллам, композиционным материалам и механическим  смесям с малым размером фаз-компонентов. В таких случаях влияние границ зерен на макроскопические свойства материалов высоко.

Границы зерен (ГЗ) служат основными дефектами поликристаллов. Многие свойства материалов зависят от ГЗ. Важное место в процессах деформации и разрушении при повышенных температурах занимают границы зерен. Макроскопические свойства при таких условиях будут зависеть от размеров зерен и от микроскопических свойств, их структурного состояния. Процесс возврата, рекристаллизации, сегрегации примесей будут зависеть от влияния свойств ГЗ, влияющих на процессы формирования микроскопической структуры.

Стоит отметить, что весомая доля теоретических и экспериментальных данных по границам зерен содержит описание специальных границ. В настоящее время обычные границы, имеющие неупорядочное строение, мало исследованы [1]. На данном этапе времени, ни одна из исследованных моделей границ, не может в полной мере оценить термодинамические параметры границы и рассчитать их кинетические свойства.

Знание структуры энергетических характеристик ГЗ способно объяснить явления, протекающие в материалах: рост зерен, деформация, сегрегация примесей, разрушение и т. д. Как правило, границы зерен рассматривают как стоки для примесных атомов и точечных дефектов. Но пристальное изучение взаимодействий ГЗ с дефектами и примесями на атомном уровне начались не так давно. 

Миграция ГЗ стоит в основе рекристаллизации. Такое явление необходимо рассматривать как важный фактор в получении материалов с требуемыми свойствами. Тут стоит учитывать физические механизмы процесса миграции для управления рекристаллизацией и заданием свойств получаемых материалов. Но не во всех случаях процесс рекристаллизации необходим. Знание механизмов миграции дает возможность предположить методики стабилизации структуры и торможения процессов укрепления зерна с течением времени. Изменение конфигурации миграции ГЗ играет значимую роль при деформации кристаллов с малым размером зерна. Вследствие этого сейчас большое внимание уделено к изучению вопроса подвижности границ зерен.

***

Актуальность данной работы заключается в изучении миграции границ зерен и влиянии на ее скорость различных факторов. 

Научная новизна состоит в изучении и накапливании знаний в области границ зерен поликристаллов и миграции границ зерен наклона <100> и <111> в Ni. Также было проведено исследование зависимости скорости миграции ГЗ Ni при наличии разной концентрации примесных атомов Al.

Результаты работы могут быть использованы для улучшения теоретических представлений о миграции границ зерен поликристаллов. К тому же, трехмерные модели, созданные с помощью метода молекулярной динамики, возможно использовать как лабораторный и познавательный материал для студентов технических специальностей в учебных целях.

В данной работе было проведено исследование влияния на подвижность границ зерен в Ni примесных атомов Al с помощью метода молекулярной динамики. Получены следующие результаты:

1 Скорость миграции границ зерен наклона увеличивается с ростом температуры и угла разориентации.

2 С ростом концентрации примесных атомов алюминия скорость миграции ГЗ наклона в никеле уменьшается.

3 Границы наклона <111> мигрирует интенсивнее границ с ориентацией  <100> при тех же углах разориентации и температуре.

Подвижность границ зависит от их структуры, а также от концентрации на них примесей.
Полученные модели и результаты можно использовать в качестве справочных данных и/или лабораторных работ для студентов технических специальностей.
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