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Молекулярно-динамическое исследование зернограничной 
самодиффузии в ГПУ- и ОЦК-фазах 

нанокристаллического титана
А.Г. Липницкий, И.В. Неласов, Ю.Р. Колобов

Белгородский государственный национальный исследовательский университет, Белгород, 308015, Россия

В работе впервые проведено молекулярно-динамическое моделирование нанокристаллического титана и из сопоставления 
рассчитанных диффузионных характеристик с данными реальных экспериментов показано повышение энергии активации 
зернограничной самодиффузии под влиянием остаточных примесей, обладающих высокими энергиями связи с металлом. 
Рассчитанные значения энергии активации зернограничной самодиффузии в ОЦК-фазе титана (140 кДж/моль) существенно 
превышают значение этой величины в ГПУ-фазе титана (82 кДж/моль).
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Molecular dynamics study of grain boundary self-diffusion 
in hcp and bcc nanocrystalline titanium
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The paper reports on molecular dynamics simulation o f nanocrystalline titanium. Comparison of calculated and experimental diffu
sion characteristics shows that the activation energy o f grain boundary self-diffusion increases under the action of residual impurities with 
a high impurity -  metal binding energy. The calculated activation energy of grain boundary self-diffusion in bcc titanium is 140 kJ/mol, 
and that in hcp titanium is 82 kJ/mol.
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1. Введение
Самодиффузия по высокоугловым границам зерен, 

обусловленная смещениями атомов с преодолением 
энергетических барьеров в межзеренной области, со
ставляет основу механизмов миграции границ зерен, 
роста зерен, ползучести Кобла и других диффузионно
контролируемых процессов в поликристаллах. Умень
шение средних размеров зерен и увеличение относи
тельного вклада межзеренных областей повышают влия
ние этих процессов на формирование структуры и свойств 
материалов, достигая максимальных эффектов в нано- 
кристаллическом состоянии со средним размером зерен 
порядка 10-100 нм [1]. В результате зернограничная 
самодиффузия представляет основной механизм разви
тия процессов на мезомасштабном уровне [2, 3], на 
котором континуальные подходы ограничены необходи
мостью корректного рассмотрения зеренной структуры

материала. При этом параметры зернограничной диф
фузии являются эффективными характеристиками, обес
печивающими согласованное описание явлений на мик- 
ро- и мезомасштабном уровнях. Вместе с тем определе
ние величин энергии активации и коэффициентов зерно
граничной самодиффузии, надежно воспроизводимых 
в исследованиях разных авторов, до настоящего вре
мени остается существенной проблемой даже для слу
чая самодиффузии в технически чистых металлах. На
пример, результаты диффузионных экспериментов по
казывают разброс значений энергии активации зерногра
ничной самодиффузии в а-титане от 57 до 187 кДж/моль 
[4-8]. Эти различия, кроме влияния методов получе
ния материалов, прежде всего, связывают с трудно конт
ролируемым воздействием на зернограничную само- 
диффузию примесей элементов, которые присутству
ют даже в высокочистых металлах [5]. В связи с этим
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отсутствуют экспериментальные данные о зерногранич
ной диффузии в моноатомных системах, которые необ
ходимы как основа для описания эффектов примесей в 
зернограничной самодиффузии.

Для моноатомных металлов применимо молекуляр
но-динамическое моделирование нанокристаллическо- 
го состояния, имитирующее процесс межзеренной диф
фузии в поликристалле со средним размером зерен по
рядка 10 нм. Методом молекулярно-динамического мо
делирования была изучена самодиффузия в ряде на- 
нокристаллических ГЦК-металлов [8-10] (см. также 
ссылки в этих работах). Однако при количественном 
сопоставлении результатов моделирования с парамет
рами зернограничной диффузии, установленными по 
данным реальных экспериментов, необходимо отметить 
две основные проблемы. Во-первых, в нанокристалли- 
ческом металле при среднем размере зерен около 10 нм 
значительный вклад в межзеренную диффузию дают 
тройные стыки границ зерен [8, 9], который необходи
мо исключать для получения характеристик границ зе
рен, поскольку реальные диффузионные эксперимен
ты проводятся на образцах со значительно большим 
размером зерен, в которых влияние тройных стыков на 
диффузию пренебрежимо мало. При этом интерпре
тация эффективных диффузионных характеристик меж- 
зеренных областей в моделируемом нанокристалли- 
ческом металле как характеристик границ зерен при 
сопоставлении с экспериментальными данными вносит 
неконтролируемую ошибку. Во-вторых, эксперименталь
ные методы, такие как радиоизотопный метод, опреде
ляют изменения концентраций радиоактивных изото
пов только на расстояниях ~10 мкм, значительно превы
шающих расстояния ~0.1 нм, смещения на которые 
учитываются при обработке результатов молекулярно
динамического моделирования для установления пара
метров зернограничной диффузии. При этом результаты 
моделирования могут дать заниженные значения энер
гии активации благодаря меньшим энергетическим 
барьерам, которые в среднем преодолевает атом для 
смещения на расстояния порядка ближайшего меж
атомного расстояния, в сравнении с энергетическими 
барьерами, которые контролируют энергию активации 
диффузионных смещений атомов на расстояния, превы
шающие эффективную диффузионную ширину границ 
зерен =0.5 нм [9]. Известную проблему сопоставления 
результатов молекулярно-динамического моделирова
ния и реальных экспериментов также составляет недо
статочно корректное описание характеристик веществ 
с помощью полуэмпирических потенциалов межатом
ных взаимодействий. К настоящему времени большин
ство исследований методом молекулярно-динамичес
кого моделирования металлов проводилось в рамках 
метода погруженного атома, который показал хорошую 
достоверность результатов моделирования ГЦК-метал-

лов в сравнении с ГПУ- и ОЦК-металлами. Это объяс
няет одну из причин отсутствия до настоящего времени 
опубликованных работ по результатам моделирования 
диффузии в нанокристаллических ГПУ-и ОЦК-метал- 
лах и только отдельные попытки изучения зерногра
ничной диффузии методом молекулярно-динамического 
моделирования в сплавах на основе ОЦК-решетки [11].

Важность титана в технологических приложениях 
[12] делает его привлекательным объектом исследова
ния для развития теоретических подходов к описанию 
и прогнозу свойств материалов. В настоящей работе 
исследован процесс диффузии в нанокристаллическом 
ГПУ- и ОЦК-титане методом молекулярно-динамичес
кого моделирования с использованием недавно полу
ченных потенциалов межатомных взаимодействий [13], 
построенных в рамках модифицированного метода по
груженного атома. Модификация учитывает угловые 
зависимости во взаимодействии между атомами в отли
чие от центрально-симметричного приближения в мето
де погруженного атома [13]. Используемые потенциалы 
воспроизводят постоянные решеток, энергию образова
ния вакансии, модули упругости, различия в энергиях 
ряда кристаллических решеток и температуры мартен- 
ситных переходов титана как функции давления в хоро
шем согласии с результатами расчетов «из первых прин
ципов» методом функционала плотности и имеющи
мися экспериментальными данными [13]. Для преодо
ления отмеченных выше проблем сопоставления рас
считанных и установленных экспериментально пара
метров зернограничной диффузии в работе исполь
зуется разработанный нами подход к обработке резуль
татов молекулярно-динамического моделирования на- 
нокристаллического состояния, который позволяет вы
делять вклады границ зерен и тройных стыков в диф
фузию по межзеренной области и включает исследова
ние сходимости величины энергии активации при уве
личении нижнего края диффузионных смещений, учи
тываемых для расчета параметров диффузии [9]. На 
основе сопоставления результатов расчетов с извест
ными данными диффузионных экспериментов прово
дится анализ физической природы влияния примесей 
на характеристики зернограничной самодиффузии в 
титане различной чистоты.

2. М оделирование нанокристаллического титана
Используя известную методику, основанную на по

строении Вороного, модельные образцы нанокристал- 
лического титана генерировались посредством заполне
ния объема расчетной ячейки, обладающей периодичес
кими граничными условиями, нанокристаллами, выра
щенными до соприкосновения на гранях полиэдров 
Вороного из зародышей с локализацией в центрах поли
эдров и обладающих случайной кристаллографической 
ориентацией [14]. Центры полиэдров образовывали
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ОЦК-решетку с постоянной решетки, равной половине 
периода трансляции расчетной ячейки, имеющей форму 
куба (данная решетка не связана с ОЦК-упаковкой ато
мов). В результате построенный нанокристаллический 
образец представлял собой набор из 16 зерен одинако
вой формы и размеров, заполняющих все пространство 
благодаря наложению периодических граничных усло
вий в трех ортогональных направлениях. На рис. 1, а 
показана грань нанокристаллического модельного об
разца ГПУ-титана. Выбор одинаковых размеров и форм 
зерен обеспечил устойчивость зерен к росту за время 
последующего молекулярно-динамического моделиро
вания, необходимого для установления параметров зер
нограничной самодиффузии. Для получения нанокрис- 
таллических образцов, содержащих только высокоуг
ловые границы зерен, нами была модифицирована мето
дика, предложенная в работе [14]. При генерации заро
дышей нанокристаллитов накладывалось условие на 
угол разориентации соседних зерен, который должен 
был превышать 15°. Это условие достигалось вычис
лением углов разориентации в каждой паре соседних 
зерен из определения пространственной ориентации 
двух кристаллографических направлений в рассматри
ваемых зернах. Если встречался угол менее 15°, одно 
из зерен в паре перестраивалось с помощью задания 
новой случайной кристаллографической ориентации 
зародыша. Итерационное повторение данной проце
дуры от одного до пяти раз было достаточно для полу
чения нанокристаллических образцов без малоугловых 
границ зерен. Описанная методика генерации образцов 
апробирована авторами ранее при изучении зерногра
ничной самодиффузии в нанокристаллической меди 
методом молекулярной динамики и позволила получить 
хорошее согласие с результатами экспериментов по 
диффузии вдоль высокоугловых границ зерен в высоко
чистой меди [8, 9].

В настоящей работе были построены 18 модельных 
образцов а-титана и 9 образцов Р-титана. Количество 
образцов определялось необходимостью получения вы
борки данных моделирования, достаточных для вычис
ления характеристик диффузии с высокой точностью. 
При этом для а-титана потребовалась большая выборка 
из-за моделирования при относительно низких темпе
ратурах, где возможности молекулярной динамики в 
получении представительного набора диффузионных 
смещений атомов ограничены временем моделирования 
на современных компьютерах. Средний размер зерен в 
образцах описывался диаметром сферы D, объем кото
рой равен среднему объему зерен. Образцы а-титана с 
числом атомов от 50000 до 440000 содержали зерна с 
размерами D  от 4.9 до 9.8 нм. Образцы Р-титана с чис
лом атомов от 72000 до 240000 содержали зерна с 
размерами D  от 5.4 до 8.1 нм. После построения прово
дилась релаксация образцов к минимуму энтальпии при 
нулевом давлении и постоянной температуре в течении 
10 пс. При этом для а-титана устанавливалась темпе
ратура 500 K в области термодинамического равновесия 
ГПУ-фазы, а для Р-титана —  1500 K в области ОЦК- 
фазы. Для решения системы уравнений движения ато
мов использовался алгоритм Верлета в скоростной фор
ме [15] с шагом 1 фс в сочетании с методами Н озе- 
Хувера [16] и Берендсена [17], реализующими состоя
ние системы при постоянных температуре и давлении 
соответственно.

Молекулярно-динамический эксперимент на образ
цах а-титана проводился при температурах 800, 900, 
1000, 1 100 и 1200 K. Отметим, что температура поли
морфного превращения а ^ Р  равна 1250 K согласно 
используемым потенциалам для титана [13]. Образцы 
Р-титана моделировали при температурах 1300, 1400, 
1500 и 1600 K. Нижняя температура в случае а-титана 
определялась ограниченностью метода молекулярно

Рис. 1. Грань модельного образца нанокристаллического титана. Исходное состояние образца нанокристаллического ГПУ-титана, 
в котором темным цветом выделены атомы в межзеренной области (а). Состояние образцов ГПУ- и ОЦК-титана после моле
кулярно-динамического моделирования при 1200 (б) и 1600 K (в) соответственно (темным цветом выделены атомы, сместившиеся 
на расстояние более 0.44 нм, атомы в межзеренных областях с меньшими смещениями не показаны)
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динамического моделирования, а в случае Р-титана мак
симальная температура ограничивалась развитием в 
образцах объемной самодиффузии, которая не позво
ляла установить вклад границ зерен в сумму квадратов 
диффузионных смещений атомов во всем образце за 
время модельного эксперимента. Перед проведением 
каждого модельного эксперимента температура исход
ного образца менялась до требуемой температуры в 
результате моделирования при постоянной температуре 
и нулевом давлении в течение 5 пс и последующем 
моделировании при постоянном объеме и постоянной 
энергии (NVE микроканонический ансамбль) в течение 
15 пс. Далее проводился эксперимент методом молеку
лярно-динамического моделирования при отсутствии 
внешнего воздействия на систему (NVE-ансамбль) в 
течение 320 пс с записью текущих координат атомов с 
интервалом 1 пс. Зависимость суммы квадратов диф
фузионных смещений атомов от времени усреднялась 
по 20 наборам данных с различными стартовыми време
нами начальных положений атомов, отстоящих на 1 пс. 
В качестве диффузионных смещений атомов прини
мались только смещения на расстояния /min более 1.5 
ближайшего межатомного расстояния в равновесной 
идеальной решетке (/min= 0.44 нм для Ti). Как было по
казано на примере нанокристаллической меди [8], при 
таком выборе рассчитываемые параметры зерногра
ничной самодиффузии не меняются с увеличением /min 
и сопоставимы с данными реальных диффузионных 
экспериментов [9].

На рис. 1 показана грань модельных нанокристал- 
лических образцов титана со средним размером зерен 
4.4 нм перед началом и после молекулярно-динами
ческих экспериментов с выделением атомов, сместив
шихся на расстояния более /min = 0.44 нм. Как видно из 
рис. 1, диффузионные смещения атомов на эти расстоя
ния происходили преимущественно в межзеренной об
ласти.

3. Результаты моделирования и обсуждение
Для расчета диффузионных характеристик границ 

зерен в нанокристаллическом титане были получены

зависимости суммы квадратов диффузионных смеще
ний атомов AZ в модельных образцах от времени моде
лирования t для всех рассмотренных температур. При
меры полученных зависимостей для нанокристалличес- 
ких образцов а -  и Р-титана с различными средними 
размерами зерен приведены на рис. 2, откуда видно, что 
зависимости AZ(t) имеют линейное поведение для вре
мени моделирования от 150 до 300 пс, что указывает 
на стационарность процесса диффузии, достаточную 
для нахождения углов наклона A Z/t, рассчитанных 
методом наименьших квадратов в этом временном ин
тервале.

Рассчитанные углы наклона AZ/t позволяют опре
делить введенные в работе [8] характеристики диффу
зии: по границам зерен Zgb —  удельную сумму квад
ратов смещений атомов за единицу времени по границе 
зерна, отнесенную к единице площади границ зерен, и 
по тройным стыкам Z tj —  удельную сумму квадратов 
смещений атомов за единицу времени по тройным сты
кам, отнесенную к единице длины тройного стыка, из 
соотношения [8]

/ L) 2
A Z /t^ V -  = 2Zgb/L) + X(Ztj - 2ytj/Ygb Zgb), (1)

где /L) —  средний размер зерен, определяемый мето
дом секущих; V —  объем нанокристаллического образ
ца (расчетной ячейки); y gb и y tj —  средние удельные 
энергии границ зерен и тройных стыков соответственно; 
X —  безразмерный параметр, связанный с формой зе
рен. В случае рассмотренной в работе ОЦК-упаковки 
зерен традиционно используемый и введенный выше 
параметр размера зерен D  выражается через /L) форму
лой D  = 1.63/L). Согласно выражению (1) диффузионная 
характеристика Zgb рассчитывается методом наимень
ших квадратов как 1/2 от тангенса угла наклона зави
симости (A Z /t)(/L)2/ V ) от /L), при этом Ztj опреде
ляется из точки пересечения этой зависимости с осью 
ординат.

Энергии границ зерен Ygb и тройных стыков Ytj 
(удельные избытки энергии Гиббса) для а-титана рас
считаны по методу [18] с использованием избыточных

7о

£

N<

(L), нм (L), нм

Рис. 2. Рассчитанные зависимости величины (AZ/t)(/L)2/v ) от /L) для а-титана при 1200 K (а) и Р-титана при 1500 K (б)
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энтальпий в описанной выше серии нанокристалличес- 
ких образцов с различными средними размерами зерен 
D. Эффективная термодинамическая толщина границы 
зерна, определяемая из отношения средних энергий 
границ зерен и тройных стыков как диаметр тройного 
стыка по формуле [18]

8 = 4  X
3 Ygb

(2)

равна для а-титана 0.46 ± 0.06 нм, что близко к часто 
принимаемому на практике эмпирическому значению 
0.5 нм. Для ОЦК-титана данные энергии авторами не 
рассчитывались, поскольку можно ожидать большого 
вклада энтропийного слагаемого в энергию Гиббса при 
температурах термодинамической устойчивости Р-фазы 
и приближение энтальпии для определения энергии гра
ниц зерен и тройных стыков в этом случае не оправдано.

Основой для обработки результатов реальных диф
фузионных экспериментов является модель Фишера 
диффузии по границам зерен. В этом случае зерногра
ничная диффузия характеризуется коэффициентом диф
фузии Dgb , который является параметром модели гра
ниц зерен как пластины однородной фазы с эффектив
ной толщиной 8 [9]. С параметрами Dgb и 8 величина 
Zgb, рассчитываемая из молекулярно-динамического 
моделирования, связана соотношением [9]

(Dgb - D v )8 = (О /6)Zgb, (3)
где Dv —  коэффициент диффузии в объеме зерен; О — 
атомный объем. Данная формула выводится из соот
ношения Эйнштейна, выражающего зависимость вели
чины среднеквадратичных смещений атомов от вре
мени в границах зерен через эффективный коэффициент 
Dgb [8]. Аналогично, диффузия по тройным стыкам 
может быть описана эффективным коэффициентом 
диффузии Dtj , если рассмотреть тройной стык как ци
линдр однородной фазы радиуса R. В этом случае вы
полняется соотношение [9]

(Dtj -  D v ) R 2 = (0/6rc)Z j .  (4)
Далее в работе рассматриваются только случаи, в кото
рых диффузия в объеме зерен мала в сравнении с диф
фузией по межзеренной области, поэтому коэффициент 
диффузии Dv в формулах (3) и (4) положен равным 
нулю. Данное рассмотрение справедливо, например, 
для диффузии в нанокристаллическом материале при 
низких гомологических температурах и для компью
терного моделирования процесса диффузии в нанокрис- 
таллических металлах для интервалов времени, в тече
ние которых концентрация вакансий в объеме зерен 
остается пренебрежимо малой и диффузия по вакан- 
сионному механизму не успевает развиться. В этом 
случае выражения (3) и (4) позволяют сопоставлять 
диффузионные характеристики, полученные в модель
ном подходе (Dgb и Dtj) и без такового (Zgb и Ztj). Из 
этих соотношений также видно, что произведения D  ь8

и DtJR 2 имеют физический смысл, не зависящий от 
модельных представлений о структуре границ зерен и 
тройных стыков, и с точностью до множителей являют
ся скоростями увеличения избытков суммы квадратов 
диффузионных смещений атомов по отношению к крис
таллическому состоянию. Здесь интересно отметить, 
что из анализа по модели Фишера результатов диф
фузионных экспериментов, в которых реализуется ре
жим Харрисона в зернограничной диффузии, удается 
определить только произведение Dgb 8. В этом случае 
приближение модели Фишера требуется только на про
межуточном этапе обработки результатов диффузион
ных экспериментов, итоговая характеристика диффузии 
Dgb8 уже не зависит от выбора модели, поскольку с 
точностью до множителя совпадает с характеристикой 
Zgb, свободной этого приближения. Здесь следует под
черкнуть, что в интерпретацию должна входить именно 
величина Zgb, полученная в условиях отсутствия объем
ной диффузии, поскольку коэффициент объемной диф
фузии входит в выражение (3).

Для определения энергии активации самодиффузии 
и количественного сопоставления результатов модели
рования с данными диффузионных экспериментов нами 
рассчитаны параметры зависимости Аррениуса Dgb 8 = 
= Pgb ex p (-Egbj ( k BT)) для границ зерен и DtjR 2/8  = 
= Pj exp(- Etj j ( k BT )) для тройных стыков. На рис. 3 по
казаны результаты линейной интерполяции логарифмов 
этих зависимостей методом наименьших квадратов. 
Рассчитанное значение энергии активации самодиф
фузии по тройным стыкам Etj = 66 ± 7 кДж/моль мень
ше соответствующего значения для границ зерен Egb = 
= 82 ± 6 кДж/моль, что отражает большую разупорядо- 
ченность области тройных стыков в сравнении с об
ластью границ зерен.

Рассчитанные энергии активации зернограничной 
диффузии Egb и предэкспоненциальные множители 
Pgb представлены в табл. 1 в сопоставлении с извест
ными экспериментальными значениями этих величин. 
Как видно из табл. 1 рассчитанные значения параметров 
зернограничной диффузии в ГПУ-титане находятся 
внутри интервала соответствующих значений, получен
ных из диффузионных экспериментов. При этом наиболь
шая величина энергии активации Egb = 187 кДж/моль, 
значительно превосходящая теоретическое значение, 
наблюдается для эксперимента с наиболее чистым тита
ном [5] из всех экспериментальных данных, представ
ленных в таблице. Для сопоставления отметим, что в 
высокочистой меди энергия активации зерногранич
ной самодиффузии понижается с уменьшением кон
центрации остаточных примесей, достигая значения 
0.75 эВ/атом при чистоте 99.9998 % [19] в хорошем 
согласии со значением 0.73 эВ/атом, полученным из 
результатов молекулярно-динамического моделирова
ния нанокристаллической меди чистотой 100 % [9].
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Рис. 3. Зависимости ln(Dgb8) и ln(DtjR2j 8) от 1/ kT, где k — 
постоянная Больцмана, для границ зерен в а- (а) и в-тита- 
не (б), а также для границ тройных стыков в а-титане (в)

Такое понижение энергии активации зернограничной 
самодиффузии наблюдается также в ряде других метал
лов [20]. Особое поведение титана можно объяснить 
более высокой энергией связи с атомами легких элемен
тов кислородом, углеродом и азотом, которые являются 
основными остаточными примесями при получении 
высокочистого титана. Так, титан чистоты 5N содержит

0.025 % O, 0.005 % C, 0.003 % N, на несколько порядков 
превосходящие концентрации других элементов [21]. 
При этом высокие энергии связи с атомами легких эле
ментов до настоящего времени не позволили получить 
титан более высокой чистоты. В то же время наблю
дается сегрегация этих элементов на границах зерен 
титана, как было установлено в экспериментах с исполь
зованием атомно-зондовой томографии на примере тех
нически чистого титана марки Grade 4 [22]. В этом 
случае повышение энергии активации самодиффузии 
объясняется эмпирически установленной связью с уве
личением энергии связи в материале [23], которая реа
лизуется в границах зерен при отсутствии примесей, 
понижающих энергию связи. Повышая энергию актива
ции Egb, остаточные примеси оказывают тормозящее 
влияние на протекание процессов, контролируемых зер
нограничной самодиффузией, включая термическую 
устойчивость к росту зерен при собирательной рекрис
таллизации.

Рассчитанная энергия активации зернограничной 
самодиффузии в ОЦК-титане, как видно из табл. 1, 
существенно превышает таковую в ГПУ-титане и хоро
шо согласуется со значением, установленным из диффу
зионных экспериментов в в-титане. Здесь следует отме
тить, что это согласие с результатом одной эксперимен
тальной работы может быть случайным, поскольку до 
настоящего времени существует проблема в экспери
ментальном определении параметров самодиффузии в 
решетке в-титана, установленные энергии активации 
которой меняются от 131 до 328 кДж/моль (см. ссылки 
в [6]). В этом случае рассчитанные параметры зерногра
ничной самодиффузии с использованием хорошо обос
нованных потенциалов межатомных взаимодействий 
составляют основу количественного описания самодиф
фузии в титане.

4. Заклю чение
Из результатов молекулярно-динамического модели

рования нанокристаллического титана с использова
нием потенциалов межатомных взаимодействий, хоро

Таблица 1
Рассчитанные параметры зернограничной диффузии в а  и в титане в сравнении с экспериментальными

данными других авторов
а-титан в-титан

Расчет
Поликристаллический Субмикрокристаллический

Расчет [6]
[4, 5] [6, 8] [8] Неотожжен- 

ный [8]
Отожжен

ный [8]
Энергия активации 
зернограничной 
диффузии Egb, кДж/моль

82 ± 6 187 97 99 57 98 140 ± 20 135

Предэкспоненциальный 
множитель Pgb , м3/с (1.1 ± 0.9) • 10 16 4.5 • 10 12 - 9.0 • 10-14 4.4 • 10-17 4-04. (6 -40) • 10- 14 -
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шо воспроизводящих основные характеристики реше
ток и температуры реализации фаз титана, установлены 
параметры зернограничной самодиффузии в ГПУ- и 
ОЦК-фазах титана. Энергия активации самодиффузии 
по тройным стыкам в ГПУ-титане меньше таковой по 
границам зерен, что соответствует более быстрой диф
фузии по тройным стыкам. Рассчитанные значения 
энергии активации зернограничной самодиффузии в 
ГПУ-титане значительно ниже таковых, установленных 
из диффузионных экспериментов в высокочистом а- 
титане, что указывает на повышение энергии активации 
зернограничной самодиффузии под влиянием сегрега
ции остаточных примесей, обладающих высокой энер
гией связи с металлом. Установленные энергии акти
вации для границ зерен общего типа в ОЦК-титане 
существенно превышают таковые в ГПУ-титане.

Работа выполнена при финансовой поддержке Ми
нистерства образования и науки РФ по контрактам 
№№2.2437.2011 и 14.A18.21.0078.
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