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ABSTRACT
Analysis of the dynamics of ordering / disordering kinetics of alloys of different stoichiometry is a very important problev 
due to the fact that in some cases this process determines the structure and properties of the materials that form the basis 
of various elements and mechanisms. One of the most effective methods of modeling the processes of alloys ordering by 
vacancy mechanism is the Monte Carlo method. Using this method we performed a simulation of the ordering process in 
a binary alloy bases on the  square crystal lattice. In this research the approximation of pair bonds, modeling was carried 
out taking into account the first two coordination spheres in a wide range of energies of ordering is used. For all considered 
values, the dependence of the alloy energy on time is a monotonically decreasing function, which indicates the positive 
dynamics of the ordering process. It is found that the ordering rates of alloys can strongly depend on the parameters of the 
pair interaction, even at the same ordering energies. The maximum ordering rate is observed at equal interaction energies 
of the two components of the alloy. The obtained data can be used as a basis for the construction of more complex realistic 
models of the bonding of dissimilar materials.

Monte Carlo method; ordering; binary alloys; diffusion bonding.

КЛЮЧЕВЫЕ СЛОВА

АННОТАЦИЯ
Описание динамики упорядочения и разупорядочения сплавов различной стехиометрии является весьма 
актуальной задачей вследствие того, что в ряде случаев этот процесс определяет структуру и свойства материалов, 
которые составляют основу деталей и механизмов. Одним из наиболее эффективных методов  моделирования 
процессов упорядочения по вакансионному механизму является метод Монте-Карло. С использованием 
этого метода было проведено моделирование процесса упорядочения в бинарном сплаве, имеющем в основе 
квадратную кристаллическую решетку. В работе использовалоcь приближение парности связей, моделирование 
производилось с учетом двух первых координационных сфер в широком интервале значений энергий упорядочения. 
Для всех рассмотренных значений зависимость энергии сплава от времени является монотонно убывающей 
функцией, что свидетельствует о положительной динамике процесса упорядочения. Установлено, что скорости 
упорядочения сплавов могут сильно зависеть от параметров парного взаимодействия, даже при одинаковых 
энергиях упорядочения. Максимальная скорость упорядочения наблюдается при равных энергиях взаимодействия 
двух компонентов сплава.  Полученные данные могут быть использованы в качестве основы для построения более 
сложных реалистичных моделей соединения разнородных материалов.

Метод Монте-Карло; упорядочение; бинарные сплавы; диффузионная сварка.

УДК 621.791

MATERIALS. 
   TECHNOLOGIES.

           DESIGN

58  2019. Vol. 1, No. 1  



Введение 

В настоящее время ввиду постоянно ра-
стущих требований к свойствам материалов, 
составляющих основу машин и механизмов, 
все большее значение приобретает исследова-
ние и оптимизация способов соединения этих 
материалов. Зачастую  для минимизации мас-
сы и объема конструкции в качестве основно-
го механизма соединения используется метод 
сваривания двух поверхностей. Одним из наи-
более эффективных и часто используемых в 
промышленности методов является сварка за 
счет взаимной диффузии на атомарном уров-
не свариваемых поверхностей деталей или 
диффузионная сварка. Одним из основных 
преимуществ данного метода является то, что 
он позволяет создавать достаточно прочное 
соединение двух разнородных материалов. 
В большинстве случаев речь идет о металлах 
или сплавах [1–5], однако в настоящее время 
уже известны попытки сваривания таких раз-
нородных материалов, как титан и керамика [6]. 

Зачастую при сварке двух металлов ситуа-
ция осложняется формированием интерметал-
лидов, образование которых может изменять 
структуру и свойства сварного соединения [7].  
В ряде случаев для повышения свойств ис-
пользуют третий материал, добавление кото-
рого меняет фазовый состав в зоне соединения 
[8–12]. Для прогнозирования свойств форми-
руемых соединений представляется целесоо-
бразной разработка универсального подхода, 
позволяющего предсказывать кинетику упоря-
дочения элементов в пределах соединения при 
наличии информации о характере взаимодей-
ствия двух элементов в тех или иных условиях. 
Пример использования модели упорядочения 
приведен в [13], где с использованием метода 
Монте-Карло проведен анализ атомной и фа-
зовой структуры системы в процессе нагрева 
и охлаждения сплава CuZn и [14], где исследо-
вана динамика переходов порядок-беспорядок 
в сплаве Cu3Pt5; авторы обнаружили структур-
но-фазовое превращение, которое совмещает 
атомное упорядочение и структурное превра-
щение. Преимущество такого подхода заклю-
чается в том, что экспериментаторы, как пра-
вило, работают с конкретными системами, что 
затеняет для них вопросы более общего плана, 
например: какие условия следует наложить на 
энергии взаимодействия атомов различных со-
ртов в сплаве, чтобы обеспечить тот или иной 
сверхструктурный порядок; какие типы сверх-
структур в принципе возможны для заданной 

кристаллической решетки и заданных энергий 
взаимодействия атомов; как связаны кинетика 
упорядочения сплава с энергиями взаимодей-
ствия атомов и др. 

Решение этих теоретических вопросов, 
несомненно, является актуальным, поскольку 
оно способствовало бы развитию наших пред-
ставлений о связи между составом, структурой 
и свойствами упорядочивающихся сплавов и 
интерметаллидов и в перспективе облегчило 
бы решение важной прикладной задачи полу-
чения материалов с заданными свойствами. 
В данной работе поставлена задача моделиро-
вания кинетики. 

1. Постановка задачи и описание модели 

Рассмотрим математическую модель про-
цесса упорядочения сплавов по вакансионно-
му механизму в модели твердых сфер, которая 
может быть применена к бинарной структуре 
состава n mA B , заданной на решетке любого 
типа и любой размерности. 

В этой модели принимается, что диффузия 
в сплаве осуществляется по вакансионному 
механизму. Модель обобщает использовав-
шуюся ранее [15] путем явного учета влия-
ния температуры и рассмотрением решеток 
произвольной размерности. Элементарным 
актом диффузии считается переход одного 
из атомов, окружающих вакансию, на ее ме-
сто. Предполагается, что любой атом из пер-
вых К координационных сфер имеет возмож-
ность занять место вакансии. Число таких 
атомов равно 

1
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Проведенный анализ показал, что наиболь-
шая скорость упорядочения по вакансионному 
механизму диффузии будет достигаться при 
выполнении условия                     .

Для того чтобы принять решение, какой из 
M атомов займет вакантное место, единичный 
отрезок разбивается на M отрезков, длины 
которых пропорциональны вероятностям Pm. 
Затем с помощью датчика случайных чисел 
выбирается число в интервале от 0 до 1 и на-
ходится тот отрезок, который содержит данное 
число, для определенности m∗ . Атом с номе-
ром m∗  перемещается в вакантный узел в эле-
ментарном акте диффузии. 

Значение температуры выбиралось ниже 
температуры Курнакова для соответствующих 
сплавов для того, чтобы гарантировать упоря-
дочение с образованием дальнего атомного по-
рядка в процессе диффузии. 

Определение температуры Курнакова для 
сплавов проводилось путем моделирования 
процесса упорядочения в изначально разупоря-
доченном сплаве при различных температурах. 
Так как в выражениях (1) и (2) для вероятности 
перескока атома в вакантный узел участвует 
только отношение изменения энергии к темпе-
ратуре, то в дальнейшем мы использовали зна-
чения парных взаимодействий порядка едини-
цы, а температуру брали из интервала [0, 10]. 
Для каждой заданной температуры моделиро-
вание производилось до тех пор, пока значения 
параметров ближнего порядка и энергии систе-
мы не выходили на стационарный уровень.

2. Описание полученных результатов 

На рис. 1 представлены зависимости полу-
ченных значений энергии E и параметров по-
рядка αi (i = 1, 2) от температуры для сплава на 
квадратной решетке при ω1 = 3, ω2 = –3, когда 
упорядоченной фазой является «шахматная» 
структура. При низких температурах наблюда-
ется постоянство всех величин, однако с ростом 
температуры параметры порядка и энергия 
сплава начинают отличаться от соответству-
ющих значений упорядоченного сплава и при 
высоких температурах приближаются к зна-
чениям разупорядоченного состояния сплава. 
Таким образом, температура Курнакова, соот-
ветствующая исчезновению дальнего порядка, 
составляет около TK = 6. Аналогичные резуль-
таты были получены и для других значений ωi, 
а также для сплавов на основе гексагональной 
решетки. Для дальнейшего моделирования вы-
брана температура T = 1.

2.1. Влияние энергий парных связей на 
кинетику упорядочения модельных сплавов

Далее рассмотрена кинетика упорядочения 
бинарных модельных двумерных сплавов и 
сплавов на основе ГЦК и ОЦК решеток в за-
висимости от значений энергий парных связей
     при условии сохранения неизменными 
энергий упорядочения                                         .

2.2. Результаты моделирования кинетики 
упорядочения на квадратной и гексагональной 
решетке

Как уже было отмечено, эволюция систе-
мы на начальном этапе процесса упорядо-
чения происходит в направлении наиболее 
быстрого уменьшения энергии E∆ . Энергия 
сплава, согласно (2.6), зависит от значений 
энергий упорядочения ωi, но не от энергий
парных связей       . Таким образом, сплавы 
с одинаковыми энергиями упорядочения ωi, а 
соответственно, и с одинаковыми энергиями, 
могут иметь различные параметры парного
взаимодействия          . Возникает вопрос о воз-
можном влиянии энергий парных связей
на кинетику упорядочения сплава при неиз-
менных энергиях упорядочения ωi. 

На рис. 2 представлены зависимости из-
менения энергии сплава от времени (номера 
диффузионного перескока вакансии) для пара-
метров парного взаимодействия, реализующих 
различные структуры на основе кубической 
решетки. На рис. 3 представлены аналогичные 
графики, полученные для сплавов на основе 
гексагональной решетки.

Рис. 1.  Зависимость энергии (E) и параметров 
порядка (α1 и α2) сплавов на квадратной решетке, по-
лученных в процессе упорядочения, от температуры. 
Для полностью разупорядоченного сплава Edisord = 8

Fig. 1. Dependence of energy (E) and order parameters 
(α1 and α2) on temperature for square lattice alloys, 

tained during ordering. For a completely 
disordered alloy, Edisord = 8
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Рис. 2. Изменение энергии сплава AB на основе квадратной решетки с течением времени в ходе его 
упорядочения при фиксированных значениях энергий упорядочения. Значения энергий парных связей 

для трех рассмотренных вариантов даны в табл. 1–3
Fig. 2. The change in the energy of the square lattice based alloy AB over time during its ordering for fixed 
values of the ordering energies. The values of the energies of paired bonds for the three considered cases 

are given in table 1–3

Таблица 1
Table 1 

Значения энергий парных связей на первой и второй 
координационных сферах (для варианта а из рис. 2)

Energy values of pair bonds in the first and second coordination spheres 
(for variations a from fig. 2)

№ варианта/
variation no

 

1 6 0 1,5 6 0 1,5
2 3 3 1,5 6 0 1,5
3 6 0 1,5 3 3 1,5
4 3 3 1,5 3 3 1,5

a
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Таблица 2
Table 2 

Значения энергий парных связей на первой и второй 
координационных сферах (для варианта б из рис. 2)

Energy values of pair bonds in the first and second coordination spheres (for variations b from fig. 2)

№ варианта/
variation no

 

1 0 3 3 0 3 3
2 0 3 3 1,5 1,5 3
3 1,5 1,5 3 0 3 3
4 1,5 1,5 3 1,5 1,5 3

Таблица 3
Table 3

Значения энергий парных связей на первой и второй 
координационных сферах (для варианта в из рис. 2)

Energy values of pair bonds in the first and second coordination spheres (for variations c from fig. 2)

№ варианта/
variation no

 

1 6 0 3 6 0 1,5
2 3 3 3 6 0 1,5
3 0 6 3 3 3 1,5
4 3 3 3 3 3 1,5

Рис. 3. Изменение энергии сплава AB на основе квадратной решетки с течением времени в ходе 
его упорядочения при фиксированных значениях энергий упорядочения. Значения энергий парных связей 

для трех рассмотренных вариантов даны в табл. 4–6

Fig. 3. Changes in the energy of the square lattice based alloy over time during its ordering at fixed values 
of the ordering energies. The values of the energies of paired bonds for the three considered variations  

are given in tables 4–6
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Таблица 4
Table  4

Значения энергий парных связей на первой и второй 
координационных сферах (для варианта а из рис. 3)

Energy values of pair bonds in the first and second coordination spheres (for variations a from fig. 3)

№ варианта/
variation no

 

1 3 3 1,5 6 0 1,5
2 6 0 1,5 3 3 1,5
3 0 6 1,5 3 3 1,5
4 3 3 1,5 3 3 1,5

Таблица 5
Table  5

Значения энергий парных связей на первой и второй 
координационных сферах (для варианта б из рис. 3)

Energy values of pair bonds in the first and second coordination spheres (for variations b from fig. 3)

№ варианта/
variation no

 

1 0 3 3 0 3 3
2 0 3 3 1,5 3 3
3 1,5 1,5 3 0 3 3
4 1,5 1,5 3 1,5 3 3

Таблица 6
Table  6

Значения энергий парных связей на первой и второй 
координационных сферах (для варианта в из рис. 3)

Energy values of pair bonds in the first and second coordination spheres (for variations c from fig. 3)

№ варианта/
variation no

 

1 6 0 1,5 3 0 3
2 6 0 1,5 1,5 1,5 3
3 3 3 1,5 3 0 3
4 3 3 1,5 1,5 1,5 3

Выводы

Графики кинетики упорядочения для 
сплавов, приведенные на рис. 2 и 3, показы-
вают, что скорости упорядочения сплавов мо-
гут сильно зависеть от параметров парного 
взаимодействия, даже при одинаковых энер-
гиях упорядочения. Общая тенденция тако-
ва: скорость упорядочения сплавов возрас-
тает, когда          равны          , и падает, когда

          максимально отличаются от        . Дан-
ный вывод справедлив для сплавов стехио-
метрии АВ как на квадратной, так и на гекса-
гональной решетках.
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