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Аннотация. Для новых материалов характерна ограниченная информация об их свойствах, 

необходимая в расчетах напряженно-деформированного состояния лопаток турбин. В этих 

условиях возникает потребность в теоретических методах расчета упругих, теплофизиче-

ских и прочностных характеристик, основанных на учете сил межатомного взаимодействия, 

так как классические методы расчета механики деформируемого твердого тела, основанные 

на гипотезе сплошности среды, не позволяют этого сделать. Приведены результаты расчета 

температурной зависимости предела текучести интерметаллидов Ni3(Al, Me) монокристал-

лических сплавов лопаток турбин. 
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Введение 

Для новых перспективных материалов объем экспериментальных данных о характе-

ристиках материала ограничен, а статистические данные отсутствуют. 

В таких условиях возникает задача моделирования свойств материала на этапе проек-

тирования элементов конструкций. Классические методы расчета механики деформируемого 

твердого тела, основанные на гипотезе сплошности среды, не позволяют этого сделать.  

В этом случае применение разработанной модели поведения материала, учитывающей 

силы межатомного взаимодействия [1], позволяет сократить объем экспериментов и дли-

тельность проверки свойств нового материала. Кроме того, данная модель, дает возможность 

восполнить нехватку данных в условиях высоких температур, когда эксперимент провести 

затруднительно.  

 

Постановка задачи 

Рабочие лопатки газовых турбин работают при высоких температурах и напряжениях. 

В результате в них возникают упругие, пластические деформации и ползучесть. Два послед-

них фактора являются повреждающими. Под действием температуры и напряжений плот-

ность дислокаций возрастает, что приводит к образованию дефектов кристаллической ре-

шетки. 

 Движение и накопление дислокаций в жаропрочном сплаве приводит к образованию 

микротрещины. На Рис. 1 приведены некоторые модели формирования трещин [2]. 

В частности, по модели Зинера–Стро–Петча (Рис. 1, (а)), «зарождение трещины про-

исходит в результате заблокирования краевых дислокаций у препятствий, подобных грани-

цам кристаллических зерен, и создания высокой концентрации растягивающих напряжений в 

головных участках заблокированных полос скольжения» [2]. 

 По безбарьерной модели Баллафа–Гилмана, «микротрещина образуется внутри плос-

кости скольжения в результате скопления дислокации у препятствия типа границ зерен» 

(Рис. 1, (б)) [2]. 
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(а)   (б) 

Рисунок 1. Дислокационные модели разрушения: 

Зинера-Стро-Петча (а) и Баллафа-Гилмана (б). 

Для торможения развития трещины жаропрочные сплавы для рабочих лопаток турбин 

упрочняются дисперсными частицами – ’- фазой. Дисперсные частицы этой фазы создают 

препятствия для движения дислокаций и, следовательно, развитию трещин (ломаные линии 

на Рис. 2).  

Рисунок 2. Схема дисперсно-упрочненной структуры жаропрочного сплава. 

 Известно [3], что система легирования и термообработка определяют свойства спла-

ва.  В том числе такие, как предел текучести.  Последний, свою очередь, определяет характе-

ристики пластической деформации, а следовательно, характеристики ползучести.  При этом, 

чем выше предел текучести, тем выше сопротивление жаропрочного сплава ползучести. 

 Необходимо отметить, что температурные зависимости пределов текучести и ползу-

чести при некоторой температуре расходятся.  Тем больше, чем выше температура. В каче-

стве примера на Рис. 3 [3] приведена температурная зависимость пределов текучести и пол-

зучести сплава ЭИ826.  
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Рисунок 3. Температурная зависимость пределов текучести и ползучести 

сплава ЭИ826. 

Одной из причин развития трещин является малоцикловая усталость. В этом случае 

применение в модели термоусталости кратковременных характеристик пластичности дает 

завышенные результаты расчета числа циклов до разрушения (в частности, по модели Мэн-

сона). Учитывая данное обстоятельство, необходимо оценивать характеристики малоцикло-

вой усталости с учетом деформации ползучести. 

При этом необходимо иметь соответствующие диаграммы ползучести для данного 

материала. Иначе говоря, при использовании деформации ползучести в расчетах малоцикло-

вой усталости учитывается релаксация напряжений с течением времени, а также эффект Ба-

ушингера.  

 В конечном итоге температурная зависимость предела текучести ’- фазы и твердого 

раствора является одним из важнейших факторов, определяющих такие характеристики жа-

ропрочного сплава, как: 

 технологичность;

 длительная прочность и ползучесть;

 малоцикловая усталость (термоусталость).

В связи с этим возникает задача моделирования температурной зависимости предела

текучести жаропрочных сплавов, в частности, ’- фазы. 

Метод решения задачи и результаты 

 Допущения. 

1. Рассматривается бездефектная кристаллическая решетка материала.

2. Природой упругости кристаллической решетки является электростатическое взаи-

модействие ее зарядов. 

3. Рассматривается статическое равновесие сил притяжения и отталкивания в кри-

сталлической решетке. 

4. Расчет ведется для элементарной атомной ячейки, свойства которой, в силу сим-

метрии монокристалла, распространяются на макрообъем материала. 

5. Анизотропию свойств элементарной атомной ячейки определяют ее наиболее плот-

ноупакованные кристаллографические плоскости и кристаллографические направления, со-

ответствующие этим плоскостям. В частности, для кубической решетки плоскости и направ-

ления показаны на Рис. 4.  

Таким образом, учитывается анизотропия свойств элементарной атомной ячейки мо-

нокристалла.
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Рисунок 4. Направления и плоскости кристаллической ГЦК-решетки. 

 

 6. В монокристаллах пластическая деформация развивается при суммарном местном 

напряжении, превышающим его предел упругости. Известно [4], что диаграмма «напряже-

ние-деформация» нитевидных монокристаллов имеет «зуб текучести». При этом точка 2  

на Рис. 5, (б) соответствует максимальному напряжению или пределу упругости нитевидных 

монокристаллов.  

 
                (а)                             (б) 

Рисунок 5. Математическая модель диаграммы «напряжение - деформация» 

нитевидных монокристаллов (а) эксперимент [4]; (б) расчетная модель;  

1-2-3 – монокристалл; 3-4-5 – поликристалл. 

 

7. Пластическая деформация развивается в результате движения краевой дислокации. 

8. В качестве модели интерметаллида Ni3(Al, Me) рассматривается элементарная 

атомная ячейка, представленная на рис. 6. В основе лежит ячейка решетки Ni3Al (Рис.6, (а)) 

[5]. Легирование интерметаллида Ni3(Al, Me) моделируется замещением атома алюминия 

(Рис. 6, (б)). 

             

Рисунок 6. Ячейка решетки Ni3Al.
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9. Влияние температуры на пределы упругости и текучести определяется изменением

периода бездефектной кристаллической решетки. 

10. Максимальный предел текучести легированной кристаллической решетки моде-

лируется следующим образом. 

Под действием нагрузки Р краевая дислокация перемещается из точки 1 в точку 2 

(Рис.7). 

Рисунок 7. Схема движения дислокации. 

На этом отрезке 1–2 предел текучести будет определяться свойствами нелегированной 

элементарной атомной ячейки.  Достигнув точки 2, дислокация встретит препятствие в виде 

легирующего элемента Ме.  В соответствии с пунктом 7 допущений пластическая деформа-

ция прекратится, так как дислокация встретит препятствие. Движение возобновится в случае, 

когда внешняя нагрузка Р будет больше предела упругости (текучести) ячейки с легирую-

щим элементом Ме. 

11. Предел текучести монокристаллических жаропрочных сплавов определяется его

пределом упругости. 

12. Физическая сущность пластической деформации и ползучести схожа и определяет-

ся наличием и перемещением дислокаций, а различие определяется длительностью процессов. 

Расчетные формулы 

Тангенциальная составляющая предела упругости при сдвиге в элементарной атомной 

ячейке монокристалла рассчитывается по теоретической формуле [1]  

2

2

2

0 0

max maxmax
(1 cos )cos( ),

2

e

a À


    



 (1) 

где   max – максимальный угол сдвига, соответствующий пределу упругости; A – площадь 

сдвига.  

Предел текучести при растяжении монокристалла рассчитывается по теоретической 

формуле [1], основанной на механизме перемещения краевой дислокации и электростатиче-

ской природе межатомного взаимодействия: 

 = c / (x/a0)
2 , (2) 

где с – коэффициент, определяемый в точке [max; x/a0]; x – величина перемещения в элемен-

тарной атомной ячейке при сдвиге. 

Связь между нормальной и тангенциальной проекциями напряжения сдвига безде-

фектного монокристалла определяется по известной формуле:  

 =  / (cos  cos ),

где  – угол между горизонтальной плоскостью и плоскостью сдвига;   – угол между плос-

костью сдвига и направлением нормального напряжения. 
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Изменение периода кристаллической решетки вследствие повышения температуры, 

рассчитывается на основе изменения энергии связи двух разноименных зарядов в кристалли-

ческой решетке. Зависимость изменения периода кристаллической решетки от температуры 

рассчитывается по теоретической формуле [1]: 

а0 = 0,5 
0

0

1

0

2

2

2

a

Tс
a

e

e

v



 

,                                                  (3) 

где а0 – изменение периода кристаллической решетки вследствие теплового воздействия; 

Т – изменение температуры; с′v – теплоемкость атома при постоянном объеме; 0 – электри-

ческая постоянная. 

Результаты моделирования и сравнительный анализ. 

В настоящей работе приведены температурные зависимости пределов упругости и те-

кучести следующих монокристаллических интерметаллидов: Ni3Al, Ni3(Al, Ti), Ni3(Al, Nb), 

Ni3(Al, Hf). 

В частности, температурные зависимости для Ni3Al приведены на Рис. 8, где исполь-

зуются экспериментальные данные (синие точки) работы [6]. 

    
       (а) направления 100, 110,111                                            (б) направление 100 

Рисунок 8. Температурные зависимости пределов упругости (красные линии) и текучести 

(синие линии) монокристаллического интерметаллида Ni3Al. 

 

Из Рис. 8 видно, что температурная зависимость Ni3Al является определяющей для 

качественного обоснования характера кривой для интерметаллидных сплавов типа ВКНА 

(поз. 3, Рис. 9).  Кроме того, для предела упругости у111  у100  у110, а для предела 

текучести  т100  т111  т110. Это соответствует экспериментальным данным [6]. 

 
1- мало 1 – фазы; 2 - 50/50 сплав; 3 - много  1 – фазы 

Рисунок 9. Влияние доли 1 – фазы на предел текучести [6].
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В частности, при 20 С экспериментальная кривая соответствует пределу текучести, 

а с повышением температуры при достижении максимального значения определяется преде-

лом упругости (Рис. 8, (б)). Это соответствует п. 6 допущений. То есть каждая точка на гра-

фике предела упругости соответствует «зубу текучести» при данной температуре.  

Кроме того, из Рис. 8, а можно определить, в какой кристаллографической ориентации 

выращен монокристалл (в данном случае 100 или 001).  

На Рис. 10–12 приведены температурные зависимости пределов упругости и текуче-

сти монокристаллов Ni
3
(Al, Ti), Ni

3
(Al, Nb), Ni

3
(Al, Hf).  При этом поз. 1 обозначены экспе-

риментальные данные [6], поз. 2, 3 – расчетные значения пределов упругости и текучести со-

ответственно. 

Рисунок 10. Температурные зависимости пределов упругости и текучести Ni
3
(Al, Ti),

направление 100. 

Рисунок 11. Температурные зависимости пределов упругости и текучести Ni
3
(Al, Nb),

направление 100. 

Рисунок 12. Температурные зависимости пределов упругости и текучести Ni
3
(Al, Hf),

направление 100.
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Как видно из Рис. 10–12, результаты расчета и экспериментальные данные [6] имеют 

удовлетворительную сходимость. Кроме того, из Рис. 8, а и Рис. 13 видно: для предела упру-

гости у111  у100  у110, а для предела текучести  т100  т111  т110, что 

также подтверждает [6] адекватность модели. 

Полученные температурные зависимости позволяют прогнозировать изменение пре-

дела текучести для жаропрочных сплавов в зависимости от состава его легирования. 

В частности, построена модель элементарной атомной ячейки, где атом алюминия за-

мещен атомом вольфрама (Рис. 6, (б)).  В данном случае механизм перемещения краевой 

дислокации определяется пунктом 10 допущений.   Необходимо отметить, что из всех приве-

денных примеров легирования интерметаллида Ni3Al, вариант Ni3(Al, W) имеет наибольшие 

значения пределов упругости и текучести.  Поэтому данная элементарная атомная ячейка 

определяет рассматриваемые свойства жаропрочного сплава в целом.  

Например, если сравнить температурные зависимости предела упругости Ni3(Al, W) 

и предела текучести ЖС32 [6] с учетом кристаллографической ориентации, то обнаружится 

их удовлетворительная сходимость (Рис. 13). Это соответствует п. 11 допущений. 

Рисунок 13. Температурные зависимости пределов упругости и текучести Ni
3
(Al, W)

  с учетом кристаллографической ориентации. Точки – эксперимент [6]. 

Таким образом, температурные зависимости пределов упругости и текучести позволя-

ют сформировать исходные данные для термопрочностного анализа элементов конструкций.  

Необходимо отметить, что разработанная модель позволяет учитывать технологию 

изготовления деталей.  Так, в работе [7] приведены расчетные модели оценки остаточных 

напряжений на основе пределов текучести и ползучести. 

Заключение 

1. Приведена модель, которая позволяет рассчитать пределы упругости и текучести

в моно- и поликристаллах. 

2. Получены температурные зависимости пределов упругости и текучести монокри-

сталлов с учетом анизотропии, имеющие удовлетворительную сходимость с экспериментами 
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других авторов [6]. При этом для предела упругости у111  у100  у110, а для преде-

ла текучести  т100  т111  т110, что также подтверждает [6] адекватность модели. 

3. Теоретический расчет пределов упругости и текучести монокристаллов – составля-

ющих материалов элементов конструкций позволяет сократить объем трудоемких и дорого-

стоящих экспериментов.  

4. Разработанный метод позволяет использовать его для компьютерного моделирова-

ния материалов в условиях ограниченного объема экспериментальных данных. 

5. Предлагаемая модель позволяет проектировать (моделировать) оптимальную кри-

сталлографическую ориентацию монокристаллов в элементах конструкций, т.е. перейти от 

выбора материалов к их конструированию [8]. 

6. Предел текучести монокристаллических жаропрочных сплавов определяется его 

пределом упругости. 

7. Предел текучести (предел упругости) является одним из важных факторов, влияю-

щим на характеристики ползучести и малоцикловой усталости. 

8. Роль деформации ползучести является определяющей в процессах малоцикловой 

усталости, так как она отражает пластическую деформацию в кристаллических телах с уче-

том длительности нагружения, в отличие от пластической деформации, определяемой из 

диаграммы «напряжение-деформация».  

 Кроме того, при моделировании малоцикловой усталости с использованием диаграм-

мы ползучести учитываются факторы, связанные со временем, а именно: релаксация и эф-

фект Баушингера. Последние связаны с перераспределением пластической деформации, ко-

торая, в свою очередь, учитывается экспериментальной диаграммой ползучести. 
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