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Аннотация. Методами молекулярной динамики проведено исследование влияния деформации вдоль различных направлений относительно 
мигрирующей границы на скорость миграции границ наклона с осями разориентации <100> и <111> в никеле. Границы зерен создавали 
в модели U-образной формы. Сила поверхностного натяжения границы, возникающая вследствие стремления границы минимизировать 
свою энергию, являлась причиной направленного перемещения границы в сторону уменьшения ее площади. Сила, провоцирующая миг-
рацию, и скорость миграции границы оставались в модели постоянными в течение почти всего движения границы, плавно уменьшаясь 
к  концу компьютерного эксперимента, что позволяло достаточно просто проводить измерение скорости миграции. В работе рассматривали 
влияние одноосной деформации вдоль осей X, Y, Z на скорость миграции границ. Одноосную деформацию в модели задавали в начале 
компьютерного эксперимента путем изменения соответствующих межатомных расстояний вдоль одной из осей. Взаимодействия атомов 
никеля друг с другом описывали с помощью многочастичного потенциала Клери-Розато, построенного в рамках модели сильной связи. 
Для рассматриваемых границ получены зависимости скорости миграции при температуре 1700 К от угла разориентации. Показано, что 
большеугловые границы наклона <111> и <100> мигрируют приблизительно с одной и той же скоростью, тогда как подвижность мало-
угловых границ значительно отличается: малоугловые границы <111> мигрируют примерно в два раза быстрее границ <100>. Получены 
данные, что почти во всех случаях (как при упругой деформации сжатия, так и при растяжении) скорость миграции рассматриваемых 
границ замедлялась. Исключением являлся случай деформации вдоль оси наклона границы <111>. При сжатии вдоль оси наклона граница 
<111> мигрировала быстрее, при растяжении, наоборот, медленнее. Полученные результаты свидетельствуют в пользу того, что миграция 
границ наклона осуществляется не за счет диффузионных процессов (например, переползания дислокаций, одиночных миграций атомов), 
а, по всей видимости, путем коллективных атомных перестановок: сдвигов, скольжений и расщеплений зернограничных дислокаций. 
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 Введение

Миграция  границ  зерен  –  перемещение  границы 
по  нормали  к  ее  поверхности. Миграция  границ  име-
ет  определяющее  значение  в  развитии  рекристаллиза-
ции, во многих фазовых превращениях. К настоящему 
времени  известны  многие  основные  закономерности 
миграции  границ  зерен  в  зависимости  от  разных фак-
торов  [1,  2]. Подвижность определяется типом и струк-
турой  границы,  температурой,  наличием  различных 
дефектов. С  ростом  температуры подвижность  границ 
увеличивается,  причем  исследователи  отмечают,  что 
на  температурной  зависимости  подвижности  имеется, 
как правило,  два или даже  три интервала  с  различны-

ми  энергиями  активации  миграции  [1  –  3].  В  области 
высоких температур наблюдается более низкая энергия 
активации.  Многие  исследования,  выполненные  как 
на  металлах  с  кубической,  так  и  гексагональной  кри-
сталлической  решеткой,  показали,  что  с  ростом  угла 
разориентации зерен подвижность границ в целом уве-
личивается.  В  работах  [4,  5]  отмечается,  что  самыми 
подвижными границами в металлах с ГЦК решеткой по 
сравнению со всеми другими границами являются гра-
ницы наклона <111> с углом разориентации 38°. Вместе 
с тем относительно энергии активации миграции границ 
до сих пор есть разногласия. Например, в  работах [1,  2] 
говорится,  что  энергия  активации  почти  монотонно 
уменьшается при увеличении угла разориентации в диа-
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пазоне  малоугловых  границ.  Однако  в  работах  [6  –  8] 
результаты экспериментов по миграции границ наклона 
показали,  что  малоугловые  границы  с  одной  и  той же 
осью разориентации имеют почти одинаковую энергию 
активации миграции в широком диапазоне углов разо-
риентации,  что  косвенно  свидетельствует  об  одинако-
вом элементарном механизме миграции таких границ.

Немотря  на  давний  интерес  к  проблеме  миграции 
границ и рекристаллизации, в настоящее время остается 
много вопросов, связанных, в частности, с механизмом 
миграции на атомном уровне для разных типов границ, 
влиянием  на  кинетику  миграции  различных  дефектов 
кристаллической  структуры,  деформации.  В  работах 
[9,  10]  было установлено,  что подвижность  границ  за-
метно  уменьшается  с  повышением  давления,  причем 
для границ разного типа (произвольных и  специальных) 
этот  эффект  отличается. В  связи  с  этим  возникает  во-
прос,  как  именно  влияет  деформация  на  подвижность 
границ разного типа. Настоящая работа посвящена ис-
следованию методом молекулярной динамики влияния 
деформации вдоль различных направлений относитель-
но мигрирующей границы на скорость миграции границ 
наклона с осями разориентации <100> и <111> в типич-
ном металле с ГЦК кристалличес кой решеткой – никеле. 

 Описание модели

За основу была взята методика исследования мигра-
ции границы зерен наклона, предложенная и развитая 
в  работах  [2,  6].  В  настоящем  случае  создается  четко 

аттестованная  граница  U-образной  формы  (рис.  1,  а) 
(ось разориентации совпадает с осью Z). Сила поверх-
ностного натяжения границы, возникающая вследствие 
стремления  границы  минимизировать  свою  энергию, 
является причиной направленного перемещения грани-
цы в сторону уменьшения ее площади  [11  –  13]. Сила, 
провоцирующая миграцию,  и  скорость миграции  гра-
ницы  остаются  в  рассматриваемой  модели  постоян-
ными в течение почти всего движения границы, плав-
но уменьшаясь к концу компьютерного эксперимента, 
что позволяет достаточно просто проводить измерение 
скорости  миграции. На  рис.  1,  б  приведен  пример  из-
менения  положения  границы  наклона  <111>  с  углом 
разориентации  30°  после молекулярно-динамического 
эксперимента в течение 200 пс.

В работах [14 – 16] похожую модель использовали 
для  моделирования  методом  молекулярной  динами-
ки  миграции  тройного  стыка  границ  зерен.  В  рабо-
тах  [15,  16]  моделирование  проводили  в  двумерной 
модели. Следует заметить, что относительно механиз-
ма миграции границ зерен, особенно малоугловых, дву-
мерная  и  трехмерная  модели  имеют  принципиальное 
отличие. В двумерной модели зернограничные краевые 
дислокации  не  имеют  периодически  расположенных 
вдоль ядер дислокаций изломов, которые играют важ-
ную роль в зернограничных процессах, особенно диф-
фузии [17]. Поэтому в настоящей работе было принято 
решение  создать  трехмерный расчетный блок  в моле-
кулярно-динамической модели в виде пластины толщи-
ной в 12 атомных плоскостей (рис.  1,  а). Этой толщины 

Рис. 1. Расчетный блок, содержащий границу наклона <111> 30°: 
а – вид на плоскость XY в начальный момент времени (атомы, которые оставались неподвижными в течение компьютерного эксперимента 
окрашены в темно-серый цвет); б – начальное положение границы (1) и положение после моделирования в течение 200 пс при температуре 

1700 К (2), показанные с помощью визуализатора свободного объема

Fig. 1. Design unit, containing edge boundary <111> 30°:
a – view of XY plane at the initial moment of time (atoms that remained stationary during computer experiment are colored in dark gray); б – initial 

position of the boundary (1) and position after simulation for 200 ps at temperature of 1700 K (2), shown using free volume visualizer
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вполне достаточно для появления эффектов, связанных 
с изломами зернограничных дислокаций. В случае гра-
ниц наклона <111> расчетный блок никеля имел высоту 
18,0  нм,  ширину  12,0  нм  и  толщину  2,4  нм.  Для  гра-
ниц  <100> размеры составляли 18,2, 12,1 и 2,2  нм соот-
ветственно. Блоки содержали примерно 50  000  атомов. 
Вдоль  оси  Z  (рис.  1,  а)  имитировали  бесконечное  по-
вторение структуры, то есть были наложены периоди-
ческие граничные условия. На краю расчетного блока 
границы зерен должны быть зафиксированы, что под-
разумевает  сохранение  ориентации  кристаллической 
решетки двух разных зерен на границе блока. В связи 
с этим по осям X и Y границы блока (выделены темно-
серым цветом на рис.  1,  а) были жестко закреплены для 
фиксации заданной разориентации зерен.

Для описания межатомных взаимодействий исполь-
зовали многочастичные потенциалы Клери-Розато  [18], 
построенные  в  приближении  сильной  связи.  Потен-
циалы такого типа неоднократно использовали в моле-
кулярно-динамических  моделях  и  прошли  апробацию 
по большому числу  характеристик  [19  –  22]. Опыт их 
применения показывает, что с их помощью удается опи-
сать разнообразные свойства металлов и сплавов. Шаг 
интегрирования по времени в методе молекулярной ди-
намики составлял 2  фс. Температуру в модели задавали 
через начальные скорости атомов согласно распределе-
нию Максвелла, при этом учитывали тепловое расши-
рение расчетных блоков. Для сохранения температуры 
постоянной  в  процессе  моделирования  использовали 
термостат Нозе-Гувера.

В  настоящей  работе  рассматривали  влияние  од-
ноосной  деформации  вдоль  осей  X,  Y,  Z  на  скорость 
миграции  границ.  Одноосную  деформацию  в  модели 
задавали в начале компьютерного эксперимента путем 
изменения  соответствующих  межатомных  расстояний 
вдоль одной из осей.

 Результаты и обсуждение

На рис.  2  приведены  зависимости  скорости мигра-
ции (v) границ наклона <100> и <111> от угла разориен-
тации (θ). Измерение скорости миграции границ зерен 
проводили при температуре 1700  К. При этой темпера-
туре, близкой к температуре плавления никеля, мигра-
ция границ с углом разориентации выше 10° происхо-
дила с достаточно высокой скоростью, чтобы ее можно 
было  измерять  в  молекулярно-динамической  модели. 
Специальные  и  симметричные  границы  в  настоящей 
работе не рассматривали. 

Поверхностное  натяжение  границ  зерен  пропор-
ционально  их  энергии.  С  ростом  угла  разориентации 
растет энергия и натяжение  [2,  13], в связи с чем уве-
личивается  и  сила,  провоцирующая  миграцию  гра-
ницы.  Для  большеугловых  границ  энергия  примерно 
одинакова, что характерно, по мнению многих авторов, 
для большого класса большеугловых границ и границ 

смешанного  типа,  в  связи  с  чем,  например,  большин-
ство углов между границами в тройных стыках близки 
к  120°  [23,  24].

Угол разориентации зерен варьировался от 10 до 45° 
для границ <100> и до 40° для границ <111>. В  случае 
границ  <100>  максимальный  угол  разориентации  со-
ставлял 45°. В случае границ <111> принимали во  вни-
мание тот факт, что наибольшей подвижностью, соглас-
но, например работ  [4, 5], обладают границы наклона 
<111> с углом разориентации 38°. С ростом угла разо-
риентации  скорость  миграции  границ  возрастала,  что 
является  известной  закономерностью  [1,  2].  Следует 
обратить внимание, что при углах разориентации выше 
25°  большеугловые  границы <100>  и  <111> мигриру-
ют приблизительно с одной скоростью (30  –  37  м/с при 
температуре 1700  К), тогда как скорости миграции ма-
лоугловых границ наклона <100> и <111> существен-
но отличаются: малоугловые границы <100> мигриру-
ют примерно в два раза медленнее  границ <111>, что 
объяс няется,  по  всей  видимости,  различием  дислока-
ционной структуры рассматриваемых границ.

На  рис.  3  приведены  полученные  в  модели  зави-
симос ти  скорости  миграции  границ  наклона  <111> 
и  <100> с углом разориентации 30° от степени дефор-
мации отдельно вдоль осей X, Y и Z. Деформацию рас-
сматривали  упругую:  от  3  %  одноосного  сжатия  (от-
рицательные  значения  ε на рис.  3)  до 3  % растяжения 
(положительные значения). В молекулярно-динамичес-
кой модели при  таких  значениях деформации пласти-
чес кие сдвиги не инициировались.

В первую очередь следует обратить внимание на то, 
что почти во всех случаях (как при упругой деформации 
сжатия, так и при растяжении) скорость миграции рас-
сматриваемых  границ  замедлялась.  Данный  результат 
не является тривиальным и, по всей видимости, не свя-
зан с изменением свободного объема при упругой де-
формации [25], который, как известно, в значительной 
степени влияет на диффузионные процессы. Действи-
тельно, при растяжении доля свободного объема увели-

Рис. 2. Скорость миграции границ наклона и <100> ( ) и <111> ( )  
при температуре 1700 К в зависимости от угла разориентации θ 

в никеле

Fig. 2. Migration rate of edge boundaries <100> ( ) and <111> ( ) at 
temperature of 1700 K, depending on misorientation angle θ in nickel
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чивается, и такие процессы, как, например, переполза-
ние дислокаций, диффузия вдоль дислокационных ядер 
должны контролироваться степенью деформации. Осо-
бенно выделяется «аномальная»  зависимость подвиж-
ности  границ <111>  от  деформации  вдоль  оси Z:  при 
сжатии вдоль оси Z на 3  % скорость миграции границ 
<111>  с  углом  разориентации  30°  увеличилась  вдвое, 
а  при  растяжении  –  напротив,  почти  вдвое  уменьши-
лась. В случае границы наклона <100> все три зависи-
мости (при деформации вдоль осей X, Y, Z) оказались 
одинаковы (рис. 3, б).

Полученные зависимости свидетельствуют в пользу 
того, что механизм миграции рассматриваемых границ 
зерен  не  содержит  диффузионных  элементов,  то  есть 
осуществляется  не  за  счет  переползания  дислокаций, 
одиночных  миграций  атомов,  а,  по  всей  видимости, 
протекает путем коллективных атомных перестановок, 
например, сдвигов, скольжений и расщеплений зерно-
граничных дислокаций.

 Выводы

Методами  молекулярной  динамики  проведено  ис-
следование влияния деформации вдоль различных на-
правлений  относительно  мигрирующей  границы  на 
скорость миграции границ наклона с осями разориен-

тации <100> и <111> в никеле. Для рассматриваемых 
границ получены зависимости скорости миграции при 
температуре 1700 К от угла разориентации. Показано, 
что  большеугловые  границы  наклона  <111>  и  <100> 
мигрируют  приблизительно  с  одной  и  той  же  скоро-
стью,  тогда  как подвижность малоугловых  границ от-
личается  значительно:  малоугловые  границы  <111> 
мигрируют примерно в два раза быстрее границ <100>. 
Получены данные, что почти во всех случаях (как при 
упругой  деформации  сжатия,  так  и  при  растяжении) 
скорость миграции  рассматриваемых  границ  замедля-
лась. Исключением являлся случай деформации вдоль 
оси наклона границы <111>. При сжатии вдоль оси на-
клона граница <111> мигрировала быстрее, при растя-
жении,  наоборот,  медленнее.  Полученные  результаты 
свидетельствуют  в  пользу  того,  что  миграция  границ 
наклона осуществляется не за счет диффузионных про-
цессов, как, например, переползания дислокаций, оди-
ночных миграций атомов, а, по всей видимости, путем 
коллективных  атомных  перестановок:  сдвигов,  сколь-
жений и расщеплений зернограничных дислокаций.
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Abstract. Effect of deformation along various directions against migrating 
boundary on migration rate of edge boundaries with <100> and <111> 
misorientation axes in nickel was studied by means of molecular dy-
namics method. Grain  boundaries were  created  in U-shaped model. 
Force of boundary surface tension, arising from the boundary intension 
to minimize  its  energy, was  the  reason of directed movement of  the 
boundary toward its area decrease. The force provoking migration and 
migration rate of the boundary remained constant throughout the entire 
movement of  the boundary, gradually decreasing  towards  the end of 
computer  experiment, which made  it  possible  to measure migration 
rate quite simply. Effect of uniaxial deformation along the X, Y, Z axes 
on migration rate of the boundaries was considered. Uniaxial deforma-
tion in the model was set at beginning of the computer experiment by 
changing corresponding interatomic distances along one of  the axes. 
Interactions of nickel atoms with each other were described with the aid 
of Cleri Rosato many-particle potential constructed in the framework 
of  tight binding model. For  the boundaries considered, dependences 
of migration  rate  on misorientation  angle  at  temperature  of  1700  K 
were obtained. It is shown that the high-angle <111> and <100> edge 
boundaries migrate approximately at the same rate, while mobility of 
low-angle boundaries differs significantly:  low-angle <111> bounda-
ries migrate about twice as fast as the <100> boundaries. It was found 
that in almost all cases, both at elastic compression and tension defor-
mation, migration rate of considered boundaries was slowed down. An 
exception was the case of deformation along the <111> edge boundary 
axis. When compressing along the edge axis, <111> boundary migrat-
ed faster, while on the contrary, it was slower at tension. The obtained 
results testify to the fact that migration of edge boundaries is not due to 
diffusion processes, such as climbing of dislocations, single migrations 

of  atoms,  but,  apparently,  by  collective  atomic  permutations:  shifts, 
slides and splittings of grain boundary dislocations.

Keywords: molecular dynamics, grain boundary, boundary migration, de-
formation, edge boundary.
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