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G r a i n b o u n d a r y

艺 5 / (3 10 ) 5 3
.

1 3
。

/【0 0 1」
艺5 / (2 10 ) 3 6

.

8 7
。

/[0 0 1 ]

P o s i t io n i n u n i t

艺B /(3 2 0 ) 2 2石 2
。

/ l0() l」 B i n }A }

艺 A /( 54 0 ) 12
.

6 8
。

/【00 1」 A i n }A }

F 19
.

2 (a ) 一 ( d ) a l s o s h o w t h e e a l e u l a t e d r e s u l t s i n lo c a l s t r e s s t e n s o r
.

I t c a n b e s e e n

t h a t t h e fa v o r a b l e s e g r e g a t i o n P o s i t o n s a r e a l w a y s c o n s i s t e n t w i t h t h e P o s i t i o n s a t

w h i e h t h e h y d r o s t a t i e s t r e s s e d a P P r o x i m a t e z e r o
.

A c t u a ll y t h i s 15 t h e P o s i t i o n a t w h ie h

t h e l o e a l s t r e s s t e n s o r e h a n g e s fr o
m te n s i o n t o c o

m P r e s s i o n
.

T h e s e P o s i t i o n s ,

t h e n c a n

b e d e if n e d a s g r a i n b o u n d a r y d i s l o c a t l o n c o r e s
.

P r e v i o u s r e s u l t s u n d o u b t e d l y a t t r i b u t e t h e M g s e g r e g a t i o n t o t h e e q u i l i b r i u
m b e -

h a v i o r w h i c h m
a k e s t h e g r a i n b o u n d a r y e n e r g y l o w e r

.

M g a t o

ms w h i c h h a s l a r g e r

a t o
m i e s i z e s e g r e g a t e t o g r a i n b o u n d a r y d i s l o e a t i o n e o r e s ,

l e a d in g a d e e r e a s e i n e l a s t ie

s t r a i n e n e r g y
.

S l n e e t h e s e g r e g a t i o n e n e r g y i n }C } u n i t r e l a t i v e l y l a r g e a n d t h e }C }
u n i t 15 t h e fr e q u e n t e o n s t i t u e n t fo r h i g h

一 a n g l e g r a l n b o u n d a r i e s ,
t h e d r i v i n g fo

r
ce

o f M g s e g r e g a t i o n t o h i g h
一 a n g l e t r a i n b o u n d a r i e s 15 t h e la r g e s t

.

F i g
.

3 s h o w s a n

e x P e r i m e n t a l e v i d e n ce t o c o n fo r
m t h e e q u i l i b r i u

m
s e g r e g a t io n b e h a v i o r o f M g i n N i 一

b a s e d s u P e r a l l o y s
.

L o n g t im e s e x P o s u r e a t ll i g h t e
m P e r a t u r e i n c r e a s e s t h e d e g r e e o f M g

s e g r e g a t i o n a t g r a i n b o u n d a r y
, a n d m

a k e s t h e s e g r e g a t i o n l a y e r t h i n n e r
.

O u r e x P e r m e n t a l

s t u d y a l s o i n d ic a t e d t h e h e t e r o g e n e i t y o f M g s e g r e g a t i o n e i t h e r a t d i ffe
r e n t g r a i n

b o u n d a r ie s o r a t d i ffe
r e n t s e c t i o n s o f a g r a i n b o u n d a r y

.

T h i s P h e n o
m

e n o n s h o u ld

b e r e l a t e d t o t h e d i ffe
r e n ce i n s t r u c t u r e o f g r a i五 b o u n d a r y

.
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d a ft e r l o n g it m e e x

op
s ur e a t

0
.

0 1 9% M g ( a ) a n d G H 1 6 9 初 th

t e m eP r a ot r e
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3 T H E

A R Y
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4 (a )

d e n s i t y i n

I N F L U E N C E S O F M g S E G R E G A T I O N

B E H A V IO R

a n d ( b ) s h o w t h e i n fl u e n
ee

o f M g s e g r e g a t i o n

s t r u c t u r e u n i t
.

T h e i n s t a n c e d g r a i n b o u n d a r y

h i g h

O N B A S I C G R A I N B O U N D
-

O n

l S

t w o d i r e e t l o n s A B t i e a n d F G t i e i n }B } s t r u c t u r e u n i t

t h e d i s t r i b u t i o n o f e l e e t r o n i e

艺5 /( 2 10 )
,

3 6
.

8 7 0/ {0 0 1」
.

lA
o n g

t h e d i s t r i b u t i o n o f e l e e t r o n i c

d e n s i t y

{B { u n , t

w a s c a le u l a t e d
.

I t c a n b e s e e n t h a t M g s e g r e g a t i o n t o B o r /a n d C P o s i t i o n i n
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F 19
.

5 s h o w s t h e i n fl u e n ce o f M g s e g r e g a t i o n o n t h e v a c a n c y fo mr
a t io n e n e r g y

.

T h e M g s e g r e g a t i o n a t B P o s i t io n i n }B } u n i t fo
r t h e b o u n d a r y o f 艺5 (/ 2 10 )

,

3 6
.

8 7 710 0 1」
i n c r e a s e s t h e v a c a n c y fo mr

a t i o n e n e r g y
.

sA t h e d is t a n ce b e t w e e n s e g r e g a t e d M g a t o m
a n d v a e a n e y i n e r e a s e s t h e i n c r e

m
e n t o f v a c a n e y fo mr

a t i o n e n e r g y d e c r e a s e s
.

F o r

in s t a n ee
,

fo
r t h e E v a c a n c y w h i c h 15 t h e n e a r e s t t h e △E

、

in c r e a s e s b y 10 %
.

F o r t h e F
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T h e r e a s o n
fo

r t h e i n -

e r e a s e i n v a c a n e y fo
r
m

a t io n e n e r g y
,

w e b e l ie v e ,

l i e

o n t h e In c r e a s e zn e l e c t r o n i e d e n s i t y o f b a c k g r o u n d

d u e t o M g
s e g r e g a t i o n

.

T h e i n c r e a s e d o f b a e k g r o u n d

e l e e t r o n i c d e n s i t y s h o u l d d e c r e a s e t h e e
m b e d d i n g e n e r -

g y a n d i n c r e a s e d t h e v a ca n e y fo mr
a t i o n e n e r g y

.
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4 G R A I N B O U N D A R Y

M E C H A N I S M S O F M g

S U P E R A L L O Y S

S T R E N G T H E N I N G

I N N i一 B A S E D

F 19
.

6 15 a t y P i e a l

o f M g i n i n s t a n ee d

i o r
.

M g i m P r o v e s

5 ig n i fl c a n t l y t 0

e x a m P le t o s h o w t h e in fl u e n ce
s u P e r a l l y G H 6 9 8 o n e r e e P b e h a v -

b o t h c r e e P l i fe a n d e l o n g a t io n

t h e P r o l o n g a t i o n o f t h e s e c o n
-

d a r y

C r e e P

C r C C P

C f e e P

d u C

s t a g e

s t a g e ,

b u t

a n d t h e

h a s n o

c r e e P r a t e o f t h e a l lo y
.

F i g
.

P r o v e t h a t M g a d d i t i o n i n

d e v e l o P me
n t o f t e r t ia r y

e v id e n t i n fl u e n ee o n

7 15 a n o t h e r e x a
m P l e t o

F i g
.

5 hT
e i n fl u e n e e o f M g se g r e g a it o n

a t a to m s i t e B b o u n
da

r y o n fo r m a石 o n

e n e r g y o f a v a e a n e y i n a to m s i t es E
,

A
,

a n d F fo r 【101) 1/艺又2 1 0 ) g r a in b o u n
d a r y

r e s ep c it v e l y

N i 一 b a s e d s u P e r a l l o y s r e d u ce s t h e c r e e P

fr a c t o g r a P h s o f fr a c t u r e

fr a e t u r e t o a d u c t i l e

t h a t

t l o ll

T h e

M g

t h e M g a d d i t io n

i n i n t e r g r a n u l a r

s u r fa ee s s h o w t h a t M g a d d i t i o n c h a n g e s a

i n t e r g r a n u l a r fr a e t u r e
.

lA l t h e s e r e s u l t s

s t r e n g t h e n s t h e g r a i n b o u n d a r i e s m a i n l y

, P g r o w t h r a t e
.

T h e

b r i t t l e i n t e r g r a n u l a r

v o id i n i t i a t i o n a n d

r e s u l t s o f t h e
co m P u t e r s im u l a t i o n

t h e

h a v e

I n C r e e P

t h a t t h e

o b w i o u s e l y i n d l e a t e

d u C t o t h e r e t a r d a -

c r a c k g r o w t h r a t e
.

b e fl e if C i a l e f fe C t S o f

a d d i t i o n a f e

g r a l n

r e la t e d

d C C f e a s e

P r o v e d

t o t h C

b e h a v l o r a n d

i n e l u d e :

( l ) G r a i n

策
g r a i n b o u n d a r i e s

i n fl u e n
ee

o n t h e b o u n d a r y

g r a l n

P r o P e r t l e s
.

b o u n d a r y

T h e
m

a i n

s e g r e g a t l o n

F n e C h a n i s l l l S

b o u n d a r y e q u i l i b r i u
m

s e g r e g a t i o n b e h a v io r o f M g
.
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0() 5% M g ) Fi g
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M g ) a t 75 0 ℃ a n d 34 3 M P a
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(2 ) G r a i n b o u n d a r y e o h e s i v e b o n d 15 i n t e n s i if e d i n t e r

ms
o f t h e i n c r e a s e a n d

m o r e h o m o g e n e o u s d i s t r i b u t i o n i n e l e e t r o n i e d e n s i t y d u e t o M g s e g r e g a t i o n
.

(3 ) T h e d e e r e a s e i n m o b i l i t y o f t h e g r a i n b o u n d a r y d i s l o e a t i o n s d u e t o M g

a t o m s e g r e g a t i o n t o d i s l o e a t i o n c o r e s
.

I t m
a y in fl u e n e e t h e c r e e P r a t e i f t h e g r a i n b o u n d

-

a r y e r e e P P r e d o
m i n a t e s o v e r t h e c r e e P i n g r a i n

.

(4 ) M g s e g r e g a t i o n i n c r e a s e s t h e v a c a n c y fo r
m

a t i o n e n e r g y
, a n d r es u l t s i n t h e d e -

e r e a s e s i n g r a i n b o u n d a r y v a c a n e y c o n
ee

n t r a t io n a n d g r a i n b o u n d a r y d iffu
s i o n c o -

e iff e ie n t
.

(5 ) T h e
m

o r P h o l o g y o f g r a i n b o u n d a r y P r e c i P i t a t e s m a y b e e h a n g e d d u e t o t h e

d e c r e a s e i n g r a i n b o u n d a r y e n e r g y
,

t h e u n i fo r m g r a n u l a r g r a i n b o u n d a r y P r e c i P i t a t e s

d ec r e a s e d t h e m o b i l i t y o f g r a i n b o u n d a r y m ig r a t io n , a n d r e s u lt s i n t h e r e t a r d a t i o n o f

e r e e P v o i d s i n i t i a t i o n a n d g r o
wt h

.

3 C O N C L U S I O N S

T h e c o
m P u t e r s i m

u l a t i o n o f M g s e g r e g a t io n t o g r a i n b o u n d a r y i n N i o

ffe
r s a b e t t e r

u n d e r s t a n d in g i n t h e s t r e n g t h e n in g m e c h a n i s m o f M g a d d i t i l o n i n N i 一 b a s e d s u P e r a l l o y s
.

S m
a l l a

m
o u n t o f M g a d d i t i o n i n N i 一 b a s e d s u P e r a l lo y s o

ffe
r a g r e a t i m P r o v e

m
e n t s i n

e r e e P r e l a t e d P r o P e r t i e s d u e t o M g g r a i n b o u n d a r y s e g r e g a t i o n r e t a r d in g t h e c r e e P

v o i d s i n i t i a t i o n a n d g r o w t h
.

R E F E R E N C E S

1 X u Z
,

M a P
.

T h e e ffe e t a n d c o n t r o l o f t r a c e e le m e n t s i n s u P e r a ll o y s
.

B e ij i n g : M e t a l lu r g ie a l P
r e s s

.

1 9 8 7
.

(
, n C h i n e s e )

2 C h e n G
,

W
a n g D

,

X u Z
,

X ie X
, e t a l

.

I n : G e ll M
,

e t a l
, e d s

.

P r o c e e d i n g s o f S u P e r a ll o y s 19 84
.

A I M E
,

19 8 4
.

6 1 1

3 C h e n G
,

Z h a n g T, Y a n g W
.

H一g h T e m P e r a t u r e T e e h n o l o g y
.

19 8 8
,

6 (3 ) : 14 9

4 X ie X
,

X u Z
, e t a l

.

I n : D u h l D N
, e t a l

.

e d s
.

P r o ce e d in g s o f S u P e r a l lo y s 19 88
.

IA M E
,

1 98 8
.

6 3 5

5 F o il e s S M
,

B a s k e s M l
, e t a l P h y s R e v B

.

19 8 6
,

3 3 ( 3 )
: 7 98 3

6 P us k o M J
,

N i e m i n e n R M
, e t a l

.

P h y s R e v B
,

19 8 1
,

2 4 (6 ) : 30 37

7 T e w o r d t L
, e t a l

.

P hy s R e v ,

1 9 5 8
,

1 09 ; 6 1

8 S
u t t o n A P

, e t a l
.

A c t a M e t a ll
,

19 82
,

30 : 20 1 1

9 S u t t o n A P
, e t a l

.

S e r
i P t a M e t a ll

.
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电沉积 C r ZO :
氧化膜对 F e 3

川 氧 化性能的影响

王永刚 何业东 朱 日彰
北 京科技 大学 表面 科学与腐蚀工 程系

,

北 京 10 0 0 8 3

摘 要 通 过电沉 积 一 反应 烧结 方法 在 F e3 IA 表面 制得 了均 匀致密无鼓 泡等 缺 陷 的
C r Z

O
:

薄膜
,

这种薄膜在室温下呈非 晶态
.

本文 用 T E M
,

E D A X
,

S E M 和 X R D 等

手段研究 了这种薄膜对 F e 3

AI 在 9 0 0 ℃ 空气 中氧化行为的影响
,

发现表 面沉积这 种

薄膜可以 使氧化层晶粒 细化并促进 lA 的选择性 氧化
,

从而提高 了 F e3 AI 的抗高温 氧

化性能
.

关键词 氧化
,

F e 3

AI
,

薄膜

介理g 亡

M g 在 N i 基高温合金中的晶界偏析行为

和强化机制的计算机模拟

陈国良
, ) 葛红林

, )

北 京科 技大学 新金 属国 家重点 实验 室
,

北京 10 0 0 8 3

摘要 用嵌 人原子势 函数和静态弛豫方法模拟 了镁在高温合 金 中的晶界偏 析行

为
.

模拟结果指 出
,

M g 确有 晶界平衡偏析行为
.

M g 的晶界偏析使晶界 区 电子

密度 分 布 更加 均匀
,

提高 晶界结合 强 度 和 空 位 形 成 能
,

减 少 晶界 位 错 可 动

性
,

因 此推迟蠕变孔洞的形成和长大
,

这是 M g 的主要强化机制
.

关键词 高温合金 中的 M g
,

晶界偏析
,

高温合金
,

计算机晶界偏析摸拟


