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熔融TiAl合金纳米粒子在TiAl(001)基底表面
凝结过程中微观结构演变的原子尺度模拟∗

钱泽宇 张林†

(东北大学理学院, 材料物理与化学研究所, 沈阳 110004)

( 2015年 8月 26日收到; 2015年 9月 27日收到修改稿 )

采用基于嵌入原子方法的分子动力学方法模拟了附着于TiAl合金 (001)面的TiAl合金纳米粒子在不同
温度下的原子堆积结构演变. 在模拟中, 熔融态 (1500 K)的纳米粒子先被放置在温度分别为 1100, 1000, 900,
· · · , 200和 100 K的基体 (001)面, 随后急冷降温至基体温度. 通过逐层分析粒子内和基体表面的原子排列情
况, 发现温度主要影响粒子内的原子堆积结构. 当基体温度很高时, 粒子内除了靠近基体的几个原子层外, 其
他区域内均未形成有序的原子堆积结构. 随基体温度降低, 粒子内大部分原子逐渐形成了有序的原子堆积结
构, 且粒子内出现了一个以基体 (001)晶面为底面、以基体 [101], [1̄01], [011], [01̄1]晶向为轴的近四棱锥形内
区域, 此区域内外的原子均呈有序排列, 但原子面的取向不同, 因而形成了明显的界面. 随基体温度进一步降
低, 这个内区域仍然存在但其体积不断减小, 同时在纳米粒子顶部有越来越多的原子再次呈现无序排列, 使此
内区域愈加难以辨别.

关键词: 分子动力学, TiAl合金, 纳米粒子, 计算机模拟
PACS: 31.15.xv, 61.66.Dk, 62.23.St, 83.10.Rs DOI: 10.7498/aps.64.243103

1 引 言

作为一种新型的轻质高温结构材料, γ-TiAl合
金以其优异的常温和高温力学性能广泛地应用于

航空航天和先进发动机领域, 并受到研究人员越
来越多的关注 [1,2]. 但该合金材料因室温脆性较
高且冷塑性变形能力较差, 以致在常温下切削、加
工、制造有困难, 阻碍了其实际应用 [3,4]. 通过快
速凝固技术获得细小而均匀的纳米组织是有效提

高γ-TiAl合金塑性的一个重要途径 [5−7]. 快速凝
固能扩大平衡溶解度极限, 获得超细晶, 从而获得
具有优异性能的新型组织结构. 作为一种先进的
快速凝固技术, 喷射成形又称为喷射雾化沉积, 它
把金属熔化、雾化和沉积三个过程自然地结合在

一起, 以较少工序直接制备整体致密且具有快速凝

固特征的材料或坯件. 因其可以克服铸锭冶金和
粉末冶金制备高温合金的许多缺点, 在近 20年得
到迅速发展 [8−11]. 当采用该技术时, 金属液流经
气体雾化为不同尺寸的液滴, 液滴直接滴落到收集
器表面, 形成高密度的沉积物. 在此过程中, 后续
产生的熔融液滴会附着在先行结晶形成的合金薄

带表面, 之后这些液滴发生凝结. 这种凝结过程是
一种非平衡态过程 [12−14], 在此过程中, 原液滴内
的原子堆积结构将发生改变, 同时合金基体表面的
结构也将发生变化. 由于现有的实验手段很难观
察到不同温度条件下局域原子堆积结构的变化, 因
而采用基于经验原子间相互作用势的计算, 如分子
动力学等, 就成为在原子尺度上描述这种结构转变
的首选 [15−18]. 此外, 具有特殊功能的纳米结构材
料已被成功制备并且越来越广泛地应用于微反应
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器、微电子器件和光学器件等领域, 而基底的性质
对纳米结构的形核与生长有着很大的影响 [19−21],
采用分子动力学法探究纳米熔融液滴在不同温度

的基底上的异相成核过程与凝固结构是很有必要

的. Zhou 等 [22]采用分子动力学方法模拟研究了

液态铜在沟槽形貌基体表面上的形核过程, 林长鹏
等 [23]采用分子动力学方法模拟研究了不同尺寸的

纳米铝粒子的熔点变化和相变行为, 徐威等 [24]采

用分子动力学方法模拟研究了纳米液滴在不同能

量表面上的铺展过程和润湿形态. 这些工作都为从
原子尺度上模拟研究熔融纳米粒子在基体表面上

的结构演化提供了有益的参考.
本文采用基于嵌入原子方法 (embedded atom

method, EAM)的分子动力学方法模拟了附着在
TiAl合金 (001)面上的TiAl合金纳米粒子 (包含
5625个原子, 其中Ti原子2650个, Al原子2975个)
在快速凝固过程中的原子堆积结构的变化. 这里选
取TiAl合金的 (001)面, 是因为实验研究表明TiAl
合金的{100}面变形很小.

2 模拟方法

选用由Farkas [25]提出的用于描述Ti-Al原子
间相互作用势的EMA形式, 其中体系的总能量Et

可以表示为

Et =
∑
i

F (ρi) +
1

2

∑
i,j,i̸=j

φ(rij), (1)

式中, ρi是其他原子在原子 i处产生的电荷密度,
F (ρi)是将原子 i嵌入到电子密度为ρi处所具有的

能量, rij是原子 i和原子 j之间的距离, ϕ(rij)是

原子 i和原子 j之间的两体势. 采用正则系综分
子动力学法进行模拟. 计算中选取时间步长为
1.0 × 10−15 s, 通过对每个时间步的原子速度进行
温度标定保证体系的温度不变.

计算中合金基体的尺寸为96.2 nm×96.2 nm×
27.9 nm, 包含 17340个原子 (8092个Ti原子, 9248
个Al原子), 其x, y, z轴分别平行于 [110], [1̄10],
[001] 晶向, 在x和 y方向取周期性边界条件, 合
金基体的 (001)面出现在 z轴方向上. 分子动力学
模拟元胞尺寸为 96.2 nm × 96.2 nm × 96.2 nm.
将构造的合金基体分别在 100, 200, · · · , 900,
1000和 1100 K温度下弛豫 105时间步, 获得在

这些温度下的合金基体结构, 对后 5000时间步
的结果取热力学平均值, 得到单独存在的基
体的原子平均能量随温度的变化曲线. 为获

得处于液态的TiAl合金纳米粒子, 我们首先构
造尺寸为 95.9 nm × 95.9 nm × 37.9 nm的TiAl
合金块体, 将其升温到 1500 K, 使其处于熔融
态. 在此块体中心截取包含 5625个原子 (2650个
Ti原子, 2975个Al原子)的纳米粒子, 其直径为
57.4 nm, 此时纳米粒子内部的原子无序堆积.
将这个处于熔融态的纳米粒子分别由 1500 K
急冷降温到 1100, 1000, 900, · · · , 200和 100 K,
即 1500 K→1100 K, 1500 K→1000 K, 1500 K→
900 K, · · · , 1500 K→200 K和 1500 K→100 K, 在
每个温度弛豫 105时间步, 得到单独存在的纳米粒
子的原子平均能量随温度的变化曲线. 将具有熔
融态原子堆积结构的纳米粒子 (温度为 1500 K时
得到的纳米粒子)放置在温度分别为 100, 200, · · · ,
900, 1000和1100 K的TiAl合金基体的 (001)面上,
得到不同的凝固结构及其原子平均能量. 在本模
拟中, 基体表层为Al原子层. 图 1显示了这个纳米
粒子放置在基体 (001) 面上后与基体构成的体系沿
[110]方向的二维投影图, 图中浅色原子表示Ti 原
子, 深色原子表示Al 原子. 由图可见, 基体原子沿
[001]晶向呈Al-Ti-Al-Ti· · · 层状排列.

图 1 纳米粒子放置在基体 (001)面上后与基体所构成的
体系沿 [110]方向的二维投影图
Fig. 1. Two-dimensional projection along [110] direc-
tion of the system being composed of substrate and
the nanoparticle.
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3 模拟结果与讨论

图 2显示了基体内、未放置在基体表面纳米粒
子内、由基体和纳米粒子所构成体系内原子的平均

能量随温度的变化. 如图所示, 在 100—1100 K温
度范围内基体的原子的平均能量随温度增加呈线

性增长, 这是因为尽管在此温度范围内基体内原子
仍位于它们的晶格格点位置, 但基体原子围绕其格
点位置的热运动随温度升高而增强. 对未放置在基
体表面的粒子, 当急冷温度高于 700 K时, 原子平
均能量以较大的斜率下降; 当急冷温度低于 700 K
时, 原子平均能量以较小的斜率下降. 这说明在
温度为 700 K时, 粒子内的原子堆积结构发生了转
变. 这里需要指出的是, 对于具有自由表面的纳米
粒子, 由于它们具有远较块体高的表面积/体积比,
使得其随温度变化而发生结构转变的温度 (如熔点
等)要低于由同样材质的块状固体. 将粒子放置在
基体表面并将其视为一个体系后, 当基体温度高于
1000 K时, 原子平均能量以较大的斜率下降, 当基
体温度低于 1000 K 时, 原子平均能量以较小的斜
率下降. 这是因为在由纳米粒子和基体构成的体
系中, 纳米粒子底部与基体相连, 使得这个体系的
表面积/体积比要远小于具有自由表面的纳米粒子,
但该体系的表面积/体积比仍大于基体. 这种转变
温度的差异表明, 与基体相接触的纳米粒子在凝结
过程中的结构演变不同于其未受约束状态时的结

构演变.
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图 2 基体、粒子与体系的原子平均能量随温度的变化

Fig. 2. Variations of average atomic energies of sub-
strate, particle and system with temperature.

图 3显示了当基体温度为1100, 1000, 800, 400
和200 K时, 体系沿 [110]方向的二维投影图. 由图

可见, 当基体温度为 1100 K时, 粒子的形状由最初
的球形变为半球形, 半球底部与基体表面相接触,
粒子内绝大多数原子呈无序堆积. 随着基体温度降
低到 1000 K 时, 粒子的形状逐渐由半球形转变为

1100 K

1000 K

800 K

400 K

200 K

图 3 不同温度下体系沿 [110]方向的二维投影图
Fig. 3. Two-dimensional projections of the system
along the [110] direction at different temperatures.
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近梯形, 粒子与基体的接触面逐渐变小, 粒子内大
多数原子呈有序堆积, 且其排列结构与基体相同,
即原子占据TiAl合金 (001)面的格点位置. 此时粒
子顶部区域内的原子呈明显的无序堆积. 随着基体
温度降低到 800 K时, 粒子内的原子堆积结构可由
图中标示的直线划分为四个不同区域. 粒子内靠近
基体一侧的原子堆积顺序与基体相同. 在粒子的左
上部分和右上部分, 尽管原子仍呈有序堆积, 但其
取向不同于粒子内靠近基体一侧的原子堆积取向.
这就使得在粒子的左上部分/下端部分和右上部
分/下端部分之间出现了明显的界面. 在粒子的中

间部分, 原子整体上没有表现出明显的有序堆积,
这个区域内的原子形成了许多个小的局域结构. 随
着基体温度降低到 400 K时, 粒子内的原子堆积结
构呈现为粒子底端及左下部分和右下部分的原子

呈有序堆积, 粒子上半部分的原子整体上呈无序堆
积, 粒子中下部分的原子没有表现出明显的有序堆
积. 随着基体温度进一步降低到 200 K时, 粒子与
基体的接触区域进一步减小, 粒子内只有紧靠近基
体的几层原子呈与基体原子堆积顺序相同的有序

堆积.
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图 4 不同温度下粒子沿 [001], [110]与 [100]方向的二维投影图

Fig. 4. Two-dimensional projections along [001], [110] and [100] directions of particle at different temperatures.

图 4显示了当基体温度为800, 400和200 K时,
放置在基体表面的粒子沿 [001], [110] 和 [100] 方向
的二维投影图, 图中用P[001], P[110]和P[100]分
别标示粒子沿 [001], [110] 和 [100] 方向的二维投影
图. 当基体温度为 800 K时, 由粒子沿 [001]方向的
二维投影图可见, 在粒子的左上到右下和左下到右
上两个对角线区域内, 原子有序堆积. 在粒子的其
余四个区域内, 原子没有表现出明显的有序堆积.
这就使粒子内出现了黑色虚线所示的明显的界面

区域. 由粒子沿 [100] 方向的二维投影图可见, 在
粒子的上方中间部分和靠近基体一侧 (如图中黑色

虚线所标示), 原子有序堆积. 在粒子的左上部分
和右上部分, 原子没有表现出明显的有序堆积. 由
粒子沿 [001], [110], [100]方向粒子内原子堆积结构
的二维投影图可见, 粒子内部的原子堆积成多种结
构, 在沿 [110]方向看似原子无序堆积的区域内, 原
子仍具有沿某一方向的局域有序堆积结构. 在图
P[001]和图P[110]中, 我们用黑线A—J分别标志
10层原子, 这些层内原子的排列结构将在图 5中给
出. 当基体温度为 400 K时, 由粒子沿 [001]方向的
二维投影图可见, 粒子边缘的少量原子堆积成有序
结构, 粒子大部分区域内的原子堆积没有表现出明

243103-4

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 64, No. 24 (2015) 243103

显的有序性. 由粒子沿 [100]方向的二维投影图可
见, 粒子内靠近基体一侧的原子堆积有序. 在该温
度下的图P[110]中, 我们用黑线A—C标示 3层原
子, 这些层内的原子排列见图 5 . 当基体温度降低
到200 K时, 粒子沿 [001]方向的二维投影图显示粒

子内的绝大多数原子没有堆积成明显有序的结构.
由粒子沿 [100]方向的二维投影图可见, 粒子内只
有最靠近基体的几层原子呈与基体原子相同堆积

顺序的有序堆积结构. 在该温度下的图P[110]中,
我们用黑线A—E标示出5层原子.

P1

A B C

FED

G H I J
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EDCBA
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图 5 不同温度下粒子内的各层原子排列图

Fig. 5. Atomic arrangements of different atomic layers in particle at different temperatures.

图 5显示了当基体温度为1100, 1000, 800, 400
和 200 K时, 放置在基体表面的粒子内的各层原子
的排列图. 当基体温度为 1100 K时, P1为沿 [001]
方向粒子与基体相接触的原子层内的原子排列图;
P2, P3, P4和P5为沿同一方向粒子内第二层、第三
层、第四层和第五层内的原子排列图. 如图所示, 这

5 个原子层内的每个原子层都有Ti原子和Al原子,
而不是如基体内Ti原子层 -Al 原子层的堆积样式.
P1原子层内的绝大多数原子呈局域有序排列, 且
位于与基体原子相同的格点位置上. 尽管这些原子
呈局域有序排列, 但在局域有序区之间存在原子的
错排区域. 同时原子层内存在如圆圈所标示的少量
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空位. P2 原子层内的原子排列情况与P1原子层的
类似, 但其原子错排程度和空位数量都有所增加.
P3原子层内多数原子仍呈局域有序排列, 但已明
显偏离格点位置, 原子错排程度进一步增加, 原子
层边缘的原子呈无序排列. P4原子层内绝大多数
原子已严重偏离格点位置, 原子的局域有序排列结
构已不明显. P5原子层内绝大多数原子已经不再
处于格点位置, 而表现为无序排列. 这说明在较高
的温度下, 粒子内距离基体较远的区域内不能形成
稳定的局域原子堆积结构. 当基体温度为 1000 K
时, 在与基体相接触的粒子P1原子层内绝大多数
原子呈局域有序排列, 且位于与基体原子相同的
格点位置. 此时尽管原子层仍存在原子的错排, 但
错排程度较 1100 K时已大为降低, 且没有出现明
显的空位. 该温度下P2原子层的原子排列情况与
P1 原子层的类似. 在距离基体较远的P11原子层
内, 中间区域内的原子位于与基体面心晶格相同的
格点位置, 且原子错排程度较小, 但原子层边缘的
原子已明显偏离格点位置且原子错排程度较大, 同
时原子层内出现少量空位. P12原子层内的原子排
列情况与P11原子层的类似, 但其边缘有更多原子
严重偏离格点位置. 当基体温度降低到 800 K时,
在图 4中黑线A所标示的原子层A(图 5 A, 800 K)
中, 所有原子均呈有序排列. 原子层B和C(图 5 B
和C, 800 K) 中的原子呈有序排列, 但如图所示黑
色实线内侧的原子与黑色实线外侧的原子表现出

不同取向的排列, 图中的黑色虚线显示了这两种取
向之间的错排关系. 原子层D, E和F(图 5 D, E和
F, 800 K)中的原子明显表现出以黑色实线为边界
的两种取向不同的有序排列, 图中黑色虚线显示
了这两种取向之间的错排关系. 原子层G(图 5 G,
800 K)中的原子均以相同的取向呈有序排列. 原
子层H(图 5 H, 800 K)中的原子以两种不同取向呈
有序排列. 原子层 I(图 5 I, 800 K)中的原子全部
位于边界同一侧, 层内全部原子均占据 (001)面格
点位置. 原子层 J(图 5 J, 800 K)中的原子位于边
界两侧, 由图可见, 位于原子层J中部的原子占据
(001) 面格点位置, 位于原子层J 边缘的原子并不
占据 (001) 面格点位置, 而是表现出不同取向的有
序排列. 当基体温度为 400 K 时, 在图 4中对应的
黑线A所标示的原子层A(图 5 A, 400 K) 中, 黑色
实线内的原子呈与基体原子排列顺序相同的有序

排列, 黑色实线外且距黑色实线较近的原子呈另一
种取向的有序排列, 黑色实线外且距黑色实线较远

的原子呈无序排列. 原子层B(图 5 B, 400 K)中的
原子全部呈与基体原子排列顺序相同的有序排列,
原子层内没有出现空位. 原子层C(图 5 C, 400 K)
中间区域的原子呈有序排列, 边缘的原子呈无序排
列. 当基体温度为 200 K时, 在图 4中对应的黑线
A 所标示的原子层A(图 5 A, 200 K)中, 黑色实线
内的原子呈与基体原子排列顺序相同的有序排列,
黑色实线外的原子呈无序排列. 原子层B(图 5 B,
200 K)内的原子全部呈与基体原子排列顺序相同
的有序排列, 原子层内没有出现明显的空位. 原
子层C(图 5 C, 200 K)内的原子排列情况与原子层
B 的类似, 但位于边缘的部分原子已经偏离格点
位置. 位于原子层D中部的原子呈有序排列 (图中
用正方形标示), 边缘的原子呈无序排列. 原子层
E(图 5 E, 200 K)中的原子则呈无序排列.

由图 4和图 5中的不同区域内的原子排列关系
可见, 随着基体温度降低, 位于基体表面的粒子内
形成了一个如图 6 (a)所示的以基体靠近粒子 (001)
面为底面、以基体 [101], [1̄01], [011], [01̄1]晶向为棱
的四棱锥边界. 在该示意图中, 四棱柱代表基体,
上边的球代表刚放置在基体表面时的球形粒子, 四
棱锥代表不同温度下在与基体相接触后粒子内原

子形成的不同有序排列结构的边界. 这时, 边界外
的原子相对边界内的原子沿边界向 [001]晶向了翻
折某个角度. 如图 6 (b) 所示, 四棱柱内的黑色平
面代表基体 (001)面, 四棱锥内的平面代表基体表
面上粒子在不同温度下粒子内出现有序排列结构

的区域, 这时四棱锥外的原子也会形成有序排列结
构, 它们之间出现了边界. 即粒子内的原子内会形
成以不同取向有序排列的结构形式. 随着基体温
度的降低, 四棱锥边界区域随之减小. 当基体温度
较低时, 尽管仍然存在四棱锥边界, 但四棱锥外的
原子则主要呈无序排列. 这是由于很低的温度限
制了原子的运动, 这时粒子内位于距基体较远处的
原子尽管仍有可能形成局域有序排列, 但这些局
域有序排列区域没有机会变得更大. 根据上述分
析并结合800, 400, 200 K时实际的模拟结果, 绘制
了图 7 .

图 7显示了当基体温度分别为800, 400, 200 K
时, 粒子内不同原子排列区域内 [1̄10]方向的二维

投影示意图. 图中区域 1的原子排列结构与基体相
同, 均为原子沿基体 [001]晶向呈层状排列. 区域 2
的原子也呈层状排列, 但每层原子所在平面均平行
于区域2中虚线代表的平面, 而非平行于基体 (001)
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面. 区域 3外部的 (即此区域中位于 [1̄10]方向两端

的)原子排列结构与区域 2的相同, 内部的 (即此区
域中位于 [1̄10]方向中间的)原子排列结构与区域 1
的相同, 因此沿 [1̄10] 方向观察时, 这两种原子排列

(a)

(b)

(110)

(001)

[101]

[0
1
1
]

-

[0
1
1
] [101]

(110)
-

图 6 粒子的 “复式”原子排列结构

Fig. 6. “Duplex” atomic packing in this particle.
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图 7 粒子内不同原子排列区域的 [1̄10]方向二维投影示

意图

Fig. 7. Schematic projection along [1̄10] direction of
regions with different atomic arrangements in particle.

结构会在视觉上重叠, 导致此区域的原子排列结构
特征不明显. 区域 4内绝大多数原子呈无序排列,
仅有处于粒子中心且在此区域虚线标示范围内的

少数原子呈与区域1原子相同的层状有序排列.
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图 8 不同温度下基体表面层的原子排列

Fig. 8. Atom arrangements of atomic layers on the
substrate surface at different temperatures.

图 8显示了当基体温度为1100, 1000, 800, 400
和 200 K时, 基体表面靠近粒子的两个原子层内的
原子排列结构. S1 为沿 [001]方向与粒子相接触
的基体Al原子层的原子排列图, S2为沿同一方向
的基体内Ti原子层的原子排列图. 当基体温度为
1100 K时, 如图 8 S1所示, 基体表面Al 原子层内
绝大多数Al原子仍呈有序排列, 但部分Al原子离
开了其原晶体格点位置, 同时原子层内出现了如黑
圈标志的少量Ti原子, 它们位于原基体表层Al原
子的晶格位置, 这些Ti原子来源于基体Ti 原子层
和基体上的粒子. 由于Al原子偏离其格点位置且
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Ti原子占据原Al原子的晶格格点位置, 基体表面
Al原子层内的多个区域出现了晶格畸变. 这里需
要指出的是, 在基体Al原子层内发生结构变化的
区域位于图 3所示的粒子与基体表面相接触的区
域内, 这是因为高温粒子与低温基体相接触加剧了
接触面内的基体原子的热运动. 在图 8 S2中, 在靠
近基体表面Al原子层的Ti原子层内, 大多数Ti原
子仍位于格点位置, 仅有少数的Ti原子偏离格点,
这时有Ti原子离开了该原子层, Ti原子层内出现
了空位. 随基体温度降低, Al原子层和Ti原子层内
原子偏离格点位置的程度和晶格畸变区域的数量

也逐渐降低. 当基体温度为1000 K时, 基体内原子
偏离晶格格点位置的程度明显减小, 且没有Ti原
子出现在Al原子层上. 在更低的基体温度时, 基体
表面Al原子层和Ti原子层内的原子均位于晶格格
点位置.

4 结 论

采用基于嵌入原子方法的分子动力学方法模

拟了附着于TiAl合金 (001)面上的TiAl合金纳米
粒子急冷降温至不同温度后的原子堆积结构. 通过
分析粒子内各个原子层的原子排列情况发现, 当基
体温度较高时, 粒子内除在靠近基体的原子层内原
子呈有序堆积外, 粒子的大部分区域内无法形成稳
定的原子堆积结构. 这时, 基体与粒子相接触的原
子层内的少量原子也脱离其原格点. 随着基体温
度的降低, 粒子内成稳定的局域原子堆积结构的区
域变大, 并且出现了一个以基体顶端 (001) 面为底
面、以基体 [101], [1̄01], [011], [01̄1]晶向为棱的四棱
锥边界, 边界内的大部分原子占据 (001)面格点位
置, 边界外的原子尽管也占据 (001)面格点位置, 但
边界内外原子形成明显的边界. 当基体温度很低
时, 尽管仍存在四棱锥边界, 但四棱锥内区域明显
变小. 同时由于原子的运动受到很大抑制, 距基体
较远的原子只能形成范围较小的局域有序堆积结

构. 在温度低于1000 K时, 基体的表面原子层内的
排列结构没有发生变化.
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Abstract
Atomic packing structures of a melted TiAl alloy nanoparticle on TiAl(001) substrate at different temperatures are

investigated by molecular dynamic simulation within the framework of embedded atom method. In order to obtain a
melted TiAl alloy nanoparticle, a larger TiAl alloy bulk in nano-size is initially constructed, subsequently it is heated up
to 1500 K and finally melted. A smaller sphere is extracted from the center of the melted bulk to serve as the melted
nanoparticle. Periodic boundary conditions are employed in the x and y directions when constructing the sheet-like TiAl
alloy substrate. In this simulation, the melted nanoparticle at 1500 K is laid on a TiAl(001) substrate, separately, at
1100, 1000, 900, · · · , 200 and 100 K as integral systems, and then they experience rapid solidification process. With the
analysis of atomic arrangements of the nanoparticle and substrate surface layer by layer, it is found that temperature
greatly affects the atomic packing structure of the nanoparticle. When the temperature of the substrate is 1100 K, most
atoms in the nanoparticle disorderly pack, indicating that the nanoparticle is still melted at this temperature. At 1000 K,
nearly all the atoms in the nanoparticle occupy TiAl lattice points, indicating that the nanoparticle is already solidified
at this temperature. With the substrate temperature decreasing, most atoms in the nanoparticle are still of orderly pack.
Meanwhile, a pyramid-like inner region, which takes TiAl(001) crystallographic plane as undersurface and TiAl [101],
[1̄01], [011], and [01̄1] crystallographic axis as edges, abruptly emerges in the nanoparticle. Different atomic packing
structures are observed inside and outside this region. Atomic layers composed of atoms inside this region are parallel
to the (001) crystallographic plane of TiAl alloy substrate while atomic layers composed of atoms outside this region
arranges along other different directions, which therefore leads to four interfaces separating the inner region from other
parts of the nanoparticle. At low temperatures, this inner region still exists but its volume decreases with temperature
decreasing. Besides, more and more atoms in the upper part of the nanoparticle gradually pack disorderly, which makes
it more difficult to distinguish the inner region. In addition, the melted nanoparticle has very limited influences on the
central and bottom parts of the substrate. However, thermal motion of atoms of substrate surface which touches the
nanoparticle is intensified, thus leading to more obvious lattice distortion.

Keywords: molecular dynamics, TiAl alloy, nanoparticle, computer simulation
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