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Результаты работы представлены в виде двух ча-
стей. В первой части приведены данные, описыва-
ющие общее состояние проблемы проявления сла-
боустойчивых структурно-фазовых состояний 
в интерметаллидах в системе Ni-Al. Описаны физи-
ческие представления о слабоустойчивых структурно-
фазовых состояниях в конденсированных системах 
и применяемая физико-математическая модель, в ос-
нове которой лежит расчетный блок из 32×32×32 эле-
ментарных ячеек (65536 атомов) упорядоченной ОЦК-
структуры (сверхструктура B2, символ Пирсона сР2). 
Исследование проведено в рамках метода Монте-Карло 
с использованием алгоритма Метрополиса на приме-
ре интерметаллида NiAl стехиометрического состава. 
Установлено, что при термоциклировании наблюдает-
ся своеобразный гистерезис, наличие которого свиде-
тельствует о необратимости происходящих процессов, 
что подразумевает различие структурно-фазовых со-
стояний на этапах нагрева и охлаждения. 

Во второй части будут представлены резуль-
таты компьютерного моделирования изменения 
структурно-фазовых состояний с особым вни-
манием на слабоустойчивые предпереходные

The research results are presented in two parts. 
The first part presents data describing the general state 
of the problem of low-stability pre-transitional structural 
phase states in intermetallides of the Ni-Al system. 
Physical interpretations of low-stability structural 
phase states in condensed systems are described along 
with the applied physical-mathematical model based on a 
calculated block of 32×32×32 elementary cells (65536 
atoms) of an ordered BCC structure (superstructure 
B2, Pearson symbol cP2). The study is carried out 
by Monte Carlo methods using the Metropolis algorithm 
for an intermetallic NiAl sample of stoichiometric 
composition (used as an example). It is found out 
that a kind of hysteresis is observed during thermal 
cycling. The presence of such hysteresis indicates 
the irreversibility of the occurring processes. This implies 
a difference in the structural phase states at the heating 
and cooling stages. 

The second part of the paper will demonstrate 
the results of a computer simulation of changes 
in structural phase states. The focus will be made 
on the low-stability pre-transitional structural phase 
states and energy characteristics of intermetallides
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состояния и энергетические характеристики интер-
металлидов с отклонениями от стехиометрического 
состава Ni45Al55 и Ni55Al45.  

Ключевые слова: интерметаллид, NiAl, слабоустой-
чивые предпереходные состояния, атомный порядок, 
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1. Введение
Металлические материалы с ОЦК-структурой 

в настоящее время широко используются из-за своих 
уникальных физико-механических свойств, особен-
но в высокотемпературной области слабоустойчивых 
предпереходных состояний. Например, интерметалли-
ды системы Ni-Al. Алюминид никеля активно иссле-
дуется как перспективный материал для авиационной 
и космической промышленности. Полезными характе-
ристиками NiAl являются высокая температура плав-
ления, относительно низкая плотность, хорошая хими-
ческая стойкость, высокая теплопроводность, высокая 
прочность, металлоподобные свойства. 

Разные варианты фазовой диаграммы бинарной 
системы Ni-Al приведены в ряде работ и справочни-
ков [1–6]. Исследования по уточнению различных 
участков по этой диаграмме непрерывно продолжа-
ются [6–9]. 

Сплавы из области эквиатомного состава обла-
дают упорядоченной структурой В2 на основе ОЦК-
решетки, и их принято называть β-сплавами [10]. 
Одним из важных свойств β-сплавов на основе NiAl 
является изменение типа твердого раствора в преде-
лах области гомогенности. Так, в β-сплавах, содержа-
щих менее 50 ат.% Al, образуются твердые растворы 
замещения на основе NiAl. В сплавах с концентраци-
ей Al больше 50 ат.% создаются условия для образова-
ния твердых растворов вычитания на той же основе. 
При этом на подрешетке Ni растет концентрация ва-
кансий с увеличением отклонения от стехиометриче-
ского состава NiAl. Очевидно, что такое образование 
твердых растворов замещения и вычитания в зависи-
мости от отклонении состава от стехиометрического 
проявляется в разных физико-механических свой-
ствах β-сплавов (твердость, предел прочности, плот-
ность, хрупкость, коэффициент взаимной диффузии 
и т.д.) [10, 11].  

Другим важным свойством сплавов систе-
мы Ni-Al является высокая энергия упорядочения. 
Интерметаллид NiAl и твердые растворы замещения 
на его основе обладают высокой степенью дальнего 
порядка, сохраняющейся во всей температурно-кон-
центрационной области их существования вплоть 
до температуры плавления. Большая величина сил 
межатомного взаимодействия в решетке моноалю-
минида никеля и обусловливает главным образом 

свойства β-сплавов [10]. Известно, что моноалюми-
нид никеля характеризуется высокой температурой 
плавления (1638 °С) и большой теплотой образова-
ния. Кристаллы NiAl обладают сильной упругой ани-
зотропией и связанной с ней анизотропией свойств 
по сравнению со структурами с неупорядоченной 
ОЦК-решеткой. 

Сплавы системы Ni-Al обладают высокой энергией 
упорядочения и достигают значений 0,76 эВ на связь 
[12]. Это находит отражение в высоких значениях па-
раметра дальнего порядка η в сплавах в области эк-
виатомного состава. Высокие значения η сохраняют-
ся в β-сплавах на основе NiAl вплоть до температуры 
плавления [12].

Необходимо отметить, что в β-сплавах, содержа-
щих более 62,5 ат.% Ni, установлена не только слабая 
устойчивость, но и потеря устойчивости В2 структу-
ры. Это явление проявляется в том, что при закал-
ке от высокой температуры β-сплавов при этих кон-
центрациях происходит мартенситное превращение, 
которое подавляется при медленном охлаждении. 
При медленном охлаждении успевает пройти  процесс 
распада с образованием частиц γ΄-Ni3Al [10].

С другой стороны, сплавы системы Ni-Al об-
ладают высокими значениями энтальпии образо-
вания интерметаллических соединений [13-16]. 
В β-сплавах из области эквиатомного состава уста-
новлено наибольшее значение энтальпии образова-
ния (по модулю). Такое сочетание высокой энергии 
упорядочения, большие значения энтальпии обра-
зования соединений в системе Ni-Al и проявление 
явления слабой устойчивости и потери устойчиво-
сти В2 структуры в β-сплавах, содержащих более 
62,5 ат.% Ni, в процессе низкотемпературных отжи-
гов ниже температуры 700 °C, находит отражение 
в образовании стабильного интерметаллического 
соединения Ni5Al3 (символ Пирсона oS16) и мета-
стабильной фазы Ni2Al (символ Пирсона tI6) и более 
высокого ранга, чем исходная структура В2 (символ 
Пирсона cP2) соединения NiAl [10].  

β-сплавы моноалюминида никеля кристаллизуют-
ся уже в упорядоченном состоянии даже при закалке 
из жидкого состояния при спиннинговании на мед-
ный диск [17].

Очевидно, что свойства сплавов связаны со 
структурно-фазовым состоянием материалов, свой-
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ствами и структурой фаз, которые имеют, как пра-
вило, структурные дефекты. Исследование свойств 
и структурно-фазового состояния материалов ме-
тодами компьютерного моделирования позволяет 
детально изучить механизмы происходящих физи-
ко-химических процессов в предпереходной слабо-
устойчивой области [18, 19]. Знание структурных 
особенностей материала позволяет, естественно, 
определять набор его физических характеристик, 
оказывать влияние на конструирование новых ма-
териалов с заданным набором свойств.

Систематические исследования структурно-фазо-
вых состояний металлических систем методами ком-
пьютерного моделирования привлекают пристальное 
внимание, так как удается вскрывать происходящие 
в системе физико-химические процессы и явления 
[20]. Например, ранее были рассмотрены особенно-
сти слабоустойчивых структурно-фазовых состоя-
ний в сплавах Cu-Pt с ГЦК-структурой [21], в спла-
вах CuZn [22], NiAl с ОЦК-структурой [19].

Моделированию выделений сегрегаций по гра-
ницам зерен, образованию точечных и планарных 
дефектов, дефектов упаковки, расчету энергии меж-
фазных границ в зависимости от кристаллогра-
фической ориентации, вкладу колебательных мод 
в свободные энергии в кристаллические струк-
туры в сплавах системы Ni-Al посвящено очень 
много работ [23–34]. Однако работ, направлен-
ных на изучение слабоустойчивых структурно-
фазовых состояний в интерметаллидах в системе 
Ni-Al в температурных и концентрационных об-
ластях, предшествующих структурным превраще-
ниям, очень мало. Поэтому мы постарались запол-
нить этот пробел.

Цель данной работы — исследовать с помощью 
метода Монте-Карло особенности структурно-фазо-

вых слабоустойчивых состояний при термоциклиро-
вании (на этапах нагрева и охлаждения) интерметал-
лида NiAl стехиометрического состава системы Ni-Al 
в области структурно-фазовых превращений.

2. Применяемые приближения и используемая 
модель

В качестве базовой диаграммы (рис. 1) будем ис-
пользовать диаграмму из справочника Н.П. Лякишева 
[5]. В системе Ni-Al установлено существование че-
тырех стабильных промежуточных фаз: Ni3Al, NiAl, 
Ni2Al3, NiAl3 (рис. 1). β-сплавы на основе NiAl обла-
дают максимально широкой областью гомогенности 
от 43 ат.% до 70 ат.% при температуре 1400 °C. На ди-
аграмме состояния видно, что эта область гомоген-
ности β-сплавов сужается с повышением и пониже-
нием температуры. 

Согласно литературным данным [13-16], установ-
лено, что наибольшим значением энтальпии образо-
вания (по модулю) обладают β-сплавы из области эк-
виатомного состава (рис. 2).

Исследуем структурно-фазовые особенности сла-
боустойчивых предпереходных состояний и энерге-
тические характеристики интерметаллических ОЦК-
соединений на примере интерметаллида системы 
Ni-Al в процессе охлаждения в зависимости от атом-
ного состава. Для этого рассмотрим структурно-фазо-
вые состояния и энергетические характеристики трех 
сплавов: Ni 45ат.%-Al 55ат.% (Ni45Al55), Ni 50ат.%-Al 
50ат.% (Ni50Al50), Ni 55ат.%-Al 45ат.% (Ni55Al45). Вначале 
рассмотрим структурно-фазовые состояния интер-
металлида NiAl эквиатомного состава, который бу-
дет выступать в дальнейшем сравнительном анали-
зе в качестве исходного. Стартовую конфигурацию 
сплава будем задавать путем случайного распреде-
ления атомов Ni и Al по узлам ОЦК-решетки в соот-
ветствии с заданными концентрациями компонент.

Рис. 1. Фазовая диаграмма системы Ni-Al [5]
Рис. 2. Концентрационные зависимости энтальпии 

образования в интерметаллидных соединениях 
системы Al-Ni при 298 К [13]
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Для активизации процесса диффузии в систему 
случайным образом вводится одна вакансия, что со-
ответствует концентрации ~1,5·10–5. Рассматривается 
только вакансионный механизм диффузии. 
Динамическая или кинетическая составляющая при-
сутствуют только в перескоках атомов в вакантные 
узлы. 

Известно, что моноалюминид никеля NiAl пла-
вится, находясь в упорядоченном состоянии [10]. 
Разупорядочение тем не менее при повышении тем-
пературы происходит. Считается, что температура 
разупорядочения интерметаллида NiAl выше темпе-
ратуры его плавления. По этой причине рассмотрим 
вначале в интерметаллиде NiAl гипотетические пере-
ходы порядок — беспорядок в ходе нагрева и беспоря-
док — порядок в ходе охлаждения, чтобы исследовать 
закономерности сложного атомного упорядочения-
разупорядочения для целей повышения структурной 
стабильности и механических свойств жаростойких 
сплавов на основе β-фазы системы Ni-Al, и выявить 
влияние процессов разупорядочения при повышении 
температуры на свойства интерметаллида. Далее рас-
смотрим в интерметаллидах с отклонениями от стехи-
ометрического состава Ni45Al55 и Ni55Al45 реализующи-
еся при охлаждении структурно-фазовые состояния, 
обращая особое внимание на слабоустойчивые пред-
переходные состояния. Температурный интервал та-
ких состояний будет оценен из анализа гипотетиче-
ских переходов порядок — беспорядок в ходе нагрева 
и беспорядок — порядок в ходе охлаждения в интер-
металлиде NiAl.

Рассмотрим упорядоченную ОЦК-структуру со 
сверхструктурой B2 (рис. 3). Пусть модель (расчет-
ный блок) включает 32×32×32 элементарных ячеек 
(65536 атомов), при этом используем периодические 
граничные условия, что эффективно соответствует 
бесконечной системе с длинным периодом.

Взаимодействие между атомами сплава зададим, 
используя полуэмпирический парный потенциал 

Морзе в виде: ( )α αϕ β β− −= −( ) 2KL ij KL ijr r
ij KL KL KLr D e e , где 

α β, ,KL KL KLD  — параметры потенциалов, описываю-
щих связи атомов сортов K-L; rij  — расстояние между 

атомами. Конфигурационную энергию системы будем 

рассчитывать как: 
1 1

1/ 2 ( )ϕ
= =

= ∑∑ −
N M

i j
i j

E r r , где −i jr r  — 

радиус-векторы атомов i и j; N — количество атомов 
в системе, M — количество ближайших соседей, в ко-
торое включены атомы трех координационных сфер 
взаимодействия.

Для расчетов используем алгоритм Метрополиса 
метода Монте-Карло. Будем полагать, что состояние 
системы может изменяться только в дискретные мо-
менты времени с шагом ∆t. В данной работе не осу-
ществляется переход к реальному времени, поэтому 
продолжительность каждого эксперимента определя-
ется в условных единицах времени, равных числу пе-
рескоков атомов на место вакантных узлов, т.е. ∆t=1 
соответствует одной итерации. На каждой итерации 
рассчитывается вероятность перескока ближайшего 
к вакантному узлу атома i, находящегося от него на рас-
стоянии до трех координационных сфер, на место 

этой вакансии:
( )− −

−−=
н кmax

1

i iE E E

kT
ip A e  где н

iE  — энергия 
i-го атома в начальном положении; к

iE  — энергия i-го 
атома после перескока на место вакансии; А — кон-
станта нормировки; Emax — максимальная разность 
н ач а л ь н о й  и  к о н е ч н о й  э н е р г и й  а т о м о в : 

( )
≤ ≤

= −н кmax 0
max i i

i M
E E E . Для определения константы 

нормировки А  строилось разбиение отрезка 
[0;1]: 0 = A0<A1<A2<A3< ... AM–1< AM  = 1 так, чтобы 
|Ai – Ai–1 | = pi. Затем при помощи генератора случай-
ных чисел выбиралось число [ ]∈ 0;1B  и определялся 
отрезок разбиения, которому это число принадле-
жало, т.е. находился атом с индексом j из условия: 
Ai–1≤ B < Aj. Для каждой температуры выполнялось 
5·106 итераций, шаг изменения температуры состав-
лял 100 К.

При исследовании особое внимание уделим из-
менениям конфигурационной энергии, параметров 
ближнего и дальнего порядка, структурно-фазовым 
слабоустойчивым состояниям в процессах  нагрева 
(гипотетического разупорядочения) и охлаждения 
(гипотетического упорядочения). 

Параметр ближнего порядка на i-й сфере будем 
о п р е д е л я т ь  в  п р и б л и ж е н и и  К а у л и  [ 3 5 ] : 

σ = −1
ABPAB i

i CB
, где CB — концентрация атомов ком-

поненты В; AB
iP  — вероятность образования для ато-

ма сорта А связи А-В на i-й координационной сфере.
Параметр дальнего порядка (усредненный по си-

стеме) будем рассчитывать в приближении Горского-

Рис. 3. Элементарная ячейка сверхструктуры B2 
на основе ОЦК-решетки
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Брэгга-Вильямса [36]: 
(1) –
1–

η= A AP C
v

, где (1)
AP  — вероят-

ность заполнения атомами компоненты А узлов 
первого типа, CA — концентрация атомов компонен-
ты А в сплаве; v — концентрация узлов первого типа.

3. Результаты и обсуждение
На основе используемой модели исследуем струк-

турно-фазовые особенности слабоустойчивых пред-
переходных состояний и энергетические характе-
ристики интерметаллических ОЦК-соединений 

на примере интерметаллидов системы Ni-Al для эк-
виатомного состава сплава. Необходимо отметить, 
что для общего понимания природы явлений, про-
исходящих в сплавах системы Ni-Al, необходи-
мо изучить процессы влияния термоциклирования 
на структурно-фазовые состояния в интерметаллидах 
различного атомного состава: Ni45Al55, Ni50Al50, Ni55Al45. 

При описании межатомного взаимодействия ис-
пользуем параметры потенциалов Морзе, приведен-
ные в таблице. 

Параметры потенциала Морзе для расчетов для интерметаллидных соединений в системе Ni-Al
Тип взаимодействия α, Å- β D, эВ

Ni- Ni 1,360166 37,72 0,451
Ni-Al 1,073363 17,551 0,6016
Al -Al 1,024939 27,743 0,3724

В результате проведенных расчетов были получе-
ны данные по изменению средней конфигурацион-
ной энергии на атом в процессе последовательного 
нагрева и охлаждения в интерметаллиде стехиоме-
трического состава NiAl. По этим данным можно оце-
нить температурный интервал изменения структур-
но-фазовых состояний (рис. 4). Видно, что изменение 

средней конфигурационной энергии на атом при тер-
моциклировании происходит в достаточно широком 
температурном интервале. На зависимостях E=f(T) 
хорошо видно, что при температурах ниже 900 К энер-
гия не изменяется ни при нагреве, ни при охлаждении, 
однако при охлаждении ее значения заметно выше. 
Постепенное увеличение значений энергии в диапа-

Рис. 4. Температурная зависимость средней конфигурационной энергии на атом в процессе последовательного 
нагрева и охлаждения. Стрелками показано направление нагрева и охлаждения

Рис. 5. Параметры дальнего (a) и ближнего (б) порядка в процессе последовательного нагрева и охлаждения. 
Стрелками показаны направления нагрева и охлаждения
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зоне от 1000 К до 1400 К при росте температуры сменя-
ется резким повышением в диапазоне от 1400 К до 1900 
К, что соответствует, как можно полагать, реализации 
процессов разупорядочения (рис. 5), т.е. в этом темпе-
ратурном интервале происходит гипотетический фа-
зовый переход порядок — беспорядок. При охлажде-
нии значения энергии лежат выше, что естественно. 
Это свидетельствует о том, что для реализации процес-
сов появления и повышения атомного порядка необ-
ходимо переохлаждение. Расхождение кривых нагрева 
и охлаждения означает необратимость диффузионных 
процессов при термоциклировании. 

Наблюдаемое изменение энергии в интерметалли-
де NiAl при нагреве отражает гипотетический пере-

ход порядок — беспорядок, а при охлаждении гипо-
тетический переход беспорядок — порядок. При этом 
наблюдается своеобразный гистерезис, наличие кото-
рого свидетельствует о необратимости происходящих 
процессов при термоциклировании.

4. Заключение
Применение метода Монте-Карло в интерметалли-

де NiAl стехиометрического состава системы Ni-Al по-
казало, что при термоциклировании в результате ре-
ализации цикла нагрева и охлаждения наблюдается 
своеобразный гистерезис, наличие которого свиде-
тельствует о необратимости происходящих процес-
сов, что подразумевает различие структурно-фазовых 
состояний на этапах нагрева и охлаждения. 
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