Моделирование структуры межфазной границы системы Cu-Nb модифицированным методом Монте-Карло
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В поликристаллических материалах межфазные границы влияют на механические, электрические, термические и диффузионные свойства [1]. В наноматериалах большое количество границ приводит к увеличению прочности, проявлению сверхпластичности и улучшению усталостных и других характеристик [2]. Одним из примеров таких материалов является наноламинат Cu-Nb, перспективный в качестве радиационно- стойкого материала [2]. Структура его межфазных границ плохо изучена, однако является основой для исследования диффузионных, механических, термических свойств и радиационной устойчивости многослойных нанокомпозитов Cu-Nb и других подобных материалов. В настоящее время для исследования межфазных границ эффективно используются методы компьютерного моделирования [2], позволяющие получать информацию о структуре и механизмах процессов на уровне детальности, недоступном в экспериментах.

Учитывая вышесказанное в настоящей работе исследована структура межфазной границы в ориентации  Кудрюмов-Закс для наноламината Cu-Nb с помощью разработанного подхода, включающего метод построения некогерентных межфазных границ и методы описания их структуры. Для установления структуры границы разработан модифицированный метод Монте-Карло и молекулярной динамики [2] с полуэмпирическими потенциалами межатомного взаимодействия, построенными с использованием экспериментальных данных и расчетов «из первых принципов». Для сокращения времени расчетов метод Монте-Карло реализован с учетом запуска на многопроцессорных кластерных системах.  

В результате моделирования установлена равновесная структура межфазной границы Cu-Nb.  В отличии от границы, полученной простым сопряжением ГЦК и ОЦК решеток, в границе Cu-Nb выгодно образование конфигурационных вакансий, которые перестраиваются в  расщепленные парные ступеньки. Данный результат  согласуется с результатами работы [2], несмотря на использование других потенциалов, и позволяет утверждать, что структура границы преимущественно определяется взаимной геометрией решеток и мало зависит от деталей взаимодействия. Впервые проведенное исследование влияния температуры выявило, что до 300 K структура границы не меняется, а при 700 K происходит объединение парных ступенек с образованием протяженных дефектов в области границы. Для детального описания структуры границы использованы функция радиального распределения атомов и расчеты двумерной модельной дифракции для граничного слоя. Данный метод впервые используется для описания структуры границ и позволяет эффективно находить корреляции между граничными дефектами. Полученная структура межфазной границы Cu-Nb будет использована для исследования механизмов диффузии в многослойных композитах ГЦК и ОЦК металлов методом молекулярной динамики.
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