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АДГЕЗИОННЫЕ СВОЙСТВА ГРАНИЦЫ РАЗДЕЛА TiAl/Al2O3
 *

В рамках теории функционала электронной плотности проведено систематическое изучение атомной и
электронной структуры границы раздела между сплавом γ-TiAl и α-Al2O3 в зависимости от конфигурации кон-
такта. Рассчитаны энергии отрыва пленки сплава от оксидной поверхности для разных ее окончаний. Показано,
что высокие значения энергии адгезии могут быть получены на интерфейсе с O-окончанием оксида алюминия
вследствие большого ионного вклада в энергию химической связи. Проведен анализ структурных и электронных
факторов, ответственных за понижение адгезии на границе раздела с металлическим окончанием оксида. Расчет
интерфейсной энергии подтвердил, что граница раздела с O-окончанием оксида алюминия является энергетиче-
ски предпочтительной.
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Введение

Композитные материалы на основе металлов/сплавов и оксидов нашли широкое применение
в современных технологиях, интерес к которым обусловлен возможностью получения материалов,
существенно отличающихся по своим свойствам от компонент, входящих в его состав. Физико-
химические и механические свойства композитов существенно зависят от характеристик обра-
зующихся границ раздела металл – оксид, которые определяются их атомной и электронной
структурой. Знание электронной структуры необходимо для понимания природы химических свя-
зей на границах раздела и механизмов повышения адгезии. Поскольку явления на таких границах
раздела являются определяющими для многих технологических процессов, то они достаточно ин-
тенсивно исследуются на протяжении последних десятилетий, в том числе методами теории
функционала электронной плотности, например, [1–13] и ссылки в них. Наибольшее число работ
посвящено изучению границы раздела Nb(111)/Al2O3(0001), на которой обнаружена высокая энер-
гия адгезии ~ 9.8–10.6 Дж/м2 [2–5, 9, 11], а также интерфейсам между ГЦК-металлами, такими, как
Al, Ni, Cu, Ag, Au и др., и оксидом алюминия [6–8, 10]. Обычно рассматривается взаимодействие
отдельных атомов или монослоев металлов с оксидной поверхностью, что важно для механизмов
роста металлических пленок, но не позволяет выявить тенденции в формировании стабильных
границ раздела. Кроме того, при окислении металлов и сплавов имеет место рост оксидной пленки
на их поверхности. Это предполагает изучение взаимодействия атомарного или молекулярного
кислорода со стабильными поверхностями металлов и сплавов, как было сделано в работах [14–
18]. В настоящее время имеются лишь единичные работы, в которых изучается атомная и элек-
тронная структура, а также механические и термодинамические свойства границ раздела сплав –
оксид, причем в большинстве работ в качестве оксида рассматривался α-Al2O3 со структурой
корунда [19–21]. Поскольку механизм химической связи на интерфейсе существенно зависит
от электронной структуры сплавов, то необходимы систематические сравнительные исследования
адгезионных свойств границ раздела в рамках единого подхода. Цель настоящей работы – изуче-
ние атомной и электронной структуры границы раздела TiAl(111)/Al2O3(0001) в зависимости
от конфигурации контакта и окончания поверхности (0001) оксида.

Метод расчета

Расчет атомной и электронной структуры границы раздела TiAl(111)/Al2O3(0001) проводился
методом проекционных присоединенных волн (PAW) в плосковолновом базисе [22, 23] с исполь-
зованием обобщенного градиентного приближения в форме GGA-PBE [24] для обменно-
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