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Аннотация. Методом молекулярной динамики проведено исследование влияния примесных атомов углерода и кислорода на скорость миг-
рации границ наклона с осью разориентации <110> в γ-железе, имеющем ГЦК кристаллическую решетку. Получены зависимости энер-
гии рассматриваемых границ и скорости их миграции при температуре 1600 К от угла разориентации. Скорость миграции границ наклона 
<110> при тех же условиях оказалась на порядок ниже скорости миграции границ <111> и <100>, что, в первую очередь, обусловлено 
сравнительно низкой энергией границ <110>. Кроме того, малоугловые границы наклона <110> являются уникальными по сравнению 
с  другими границами наклона: зернограничные дислокации в них представляют собой обычные полные краевые дислокации с ровными 
ядрами, не содержащими периодически расположенных на них изломов, как в границах <111> и <100>. Введение примесных атомов 
углерода и кислорода приводит к значительному снижению скорости миграции границ зерен. Для примесных атомов углерода и кислоро-
да рассчитаны энергии связи с зернограничными дислокациями в аустените. Полученные значения хорошо коррелируют с зависимостя-
ми скорости миграции границ <110> от концентрации примесей. Влияние примесей на миграцию границ в аустените оказалось сильнее, 
чем в изученных ранее никеле и тем более в серебре, что объясняется сравнительно низким значением электроотрицательности атомов 
железа по сравнению с никелем и серебром. Более высокое значение энергии связи с дислокациями в аустените и, соответственно, боль-
шее влияние на скорость миграции границ зерен были получены для атомов углерода. 
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Abstract. The effect of impurity carbon and oxygen atoms on the migration rate of the tilt boundaries with the misorientation axis <110> in γ-Fe with 
fcc crystal lattice was studied by the method of molecular dynamics. Dependences of energy of the considered boundaries and rate of their migration 
at a temperature of 1600 K on the misorientation angle were obtained. The migration rate of <110> tilt boundaries under the same conditions turned 
out an order of magnitude lower than the migration rate of <111> and <100> boundaries, which is primarily due to the relatively low energy of 
<110> boundaries. In addition, the low-angle <110> tilt boundaries are unique compared to other tilt boundaries – grain-boundary dislocations in 
them are ordinary perfect edge dislocations with even cores that do not contain jogs periodically located on them as in <111> and <100> boundaries. 
The introduction of impurity carbon and oxygen atoms led to a significant decrease in migration rate of the grain boundaries. The binding energies 
of impurity carbon and oxygen atoms with grain-boundary dislocations in the austenite were calculated. The obtained values correlate well with the 
dependences of migration rate of <110> boundaries on the impurities concentration. Effect of impurities on migration of the boundaries in austenite 
turned out to be stronger than in the previously studied nickel and even more so in silver, which can be explained by the relatively low value of 
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 Введение

Миграция границ зерен играет определяющую роль 
в процессе рекристаллизации во многих фазовых прев-
ращениях. Несмотря на давний интерес к проблеме 
миграции границ, в настоящее время все еще остают-
ся нерешенными вопросы, связанные с механизмом и 
особенностями миграции разных типов границ. Счи-
тается, что малоугловые границы наклона мигрируют 
посредством комбинированного действия двух меха-
низмов: скольжения и переползания зернограничных 
дислокаций  [1]. В работах  [2,  3], например, авторы при-
ходят к мнению, что основным механизмом миграции 
малоугловых границ наклона является переползание 
зернограничных дислокаций. Но, с другой стороны, 
результаты работ  [4,  5], напротив, косвенно свидетель-
ствуют о преобладании скольжения дислокаций в про-
цессе миграции. В работах  [6,  7] при компьютерном 
моделировании миграции границ наклона с осями ра-
зориентации <111> и <100> также сделан вывод, что 
миграция данных границ осуществляется преимущест-
венно путем скольжения зернограничных дислокаций.

Другим важным вопросом является влияние на 
подвижность границ зерен различных примесей, де-
фектов, свободного объема. Известно, что примес-
ные атомы, закрепляясь на границах, существенно 
тормозят их миграцию  [8  –  11]. Границы зерен (как 
и  дислокации) собирают вокруг себя облака или так 
называемые атмосферы примесей, вроде атмосферы 
Коттрелла  [12,  13]. Миграционная подвижность границ 
в результате образования облака примесей значитель-
но снижается, поскольку, как и в случае дислокаций, 
требуется дополнительная энергия для отрыва границы 
от облака. Для малоугловых границ энергия связи при-
месного атома с границей приблизительно равна энер-
гии связи с дислокацией. В работах  [14,  15], например, 
были найдены энергии связи атома углерода с дислока-
цией в железе в диапазоне 0,4  –  0,7  эВ, в работе  [16] для 
атома кислорода в цирконии было получено значение 
0,5  эВ. Порядок величины указывает на сравнительно 
высокую связь примесных атомов как с дислокациями, 
так и, очевидно, с границами наклона.

Ранее были проведены исследования влияния при-
месей углерода и кислорода на скорость миграции 
границ наклона с осями разориентации <100> и <111> 
в  ГЦК металлах: никеле, серебре, алюминии  [17]. Было, 
в частности, показано, что введение примесных атомов 
легких элементов приводит к существенному тормо-
жению миграции границ зерен. Не были рассмотрены 

границы с осью разориентации <110>. Однако рас-
смотрение границ наклона <110>{111} имеет большое 
практическое значение, поскольку, как известно, боль-
шинство границ в ГЦК металлах ориентировано в плот-
ноупакованных плоскостях {111}  [18,  19], среди кото-
рых чаще всего встречаются границы наклона с  осью 
разориентации <110> [18  –  22]. К этому типу границ 
относятся также двойники Σ3{111}<110>, играющие 
исключительно важную роль в деформационных про-
цессах [23, 24].

Настоящая работа посвящена исследованию мето-
дом молекулярной динамики влияния примесных ато-
мов углерода и кислорода на скорость миграции границ 
наклона <110> в аустените. Рассмотрение γ-железа, 
имеющего ГЦК кристаллическую решетку, обуслов-
лено его высоким практическим значением в качестве 
основы большого класса аустенитных сталей.

 Описание модели

За основу была взята методика исследования мигра-
ции границы зерен наклона, предложенная и развитая 
в  работах  [1,  25]. Создается четко аттестованная грани-
ца в форме петли или арки, как на рис.  1,  а (показана 
черной штриховой линией). Сила натяжения границы, 
которая, подобно поверхностному натяжению, возни-
кает вследствие стремления границы минимизировать 
свою энергию, является причиной направленного пере-
мещения границы в сторону уменьшения ее площади 
(рис.  1,  б). Сила, провоцирующая миграцию, зависит от 
угла разориентации (с ростом угла разориентации рас-
тет, как правило, и энергия границы) и кривизны гра-
ницы. В рассматриваемой модели граница создавалась 
с относительно высокой кривизной для того, чтобы 
скорость миграции была достаточно высокой для того, 
чтобы ее можно было измерить методом молекулярной 
динамики. Сила и скорость миграции при постоянной 
температуре оставались в рассматриваемой модели 
постоянными в течение почти всего движения грани-
цы, плавно уменьшаясь к концу компьютерного экспе-
римента.

Расчетная ячейка размерами 20,4×13,8×2,5  нм содер-
жала примерно 60  000  атомов. Вдоль оси  X (рис.  1,  а) 
имитировалось бесконечное повторение структуры, то 
есть были наложены периодические граничные усло-
вия. На краю расчетной ячейки границы зерен должны 
быть зафиксированы, что подразумевает сохранение 
ориентации кристаллической решетки двух разных зе-
рен на границе ячейки. В связи с этим по осям Y и Z 

the electronegativity of iron atoms in comparison with nickel and silver. A higher value of the binding energy with dislocations in austenite and, 
accordingly, a greater effect on the migration rate of grain boundaries were obtained for carbon atoms. 
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границы ячейки были жестко закреплены для фиксации 
заданной разориентации зерен (атомы окрашены в тем-
но-серый цвет на рис.  1,  а) оставались неподвижными 
в  процессе компьютерного эксперимента.

Для описания взаимодействий атомов в аустените 
был взят известный и испытанный EAM потенциал 
Лау  [26]. В частности, в работе [27] он был детально 
апробирован при описании структурных, энергетичес­
ких и упругих характеристик аустенита. Для описания 
взаимодействий атомов примесей легких элементов 
с атомами металла и атомов примесей друг с другом 
использовали парные потенциалы Морзе  [28]. Оба 

потенциала хорошо зарекомендовали себя в ряде рас-
четов, выполненных методом молекулярной динами-
ки  [28  –  30]. Параметры потенциалов для описания 
взаимодействий примесных атомов углерода и кисло-
рода с атомами железа были взяты из работ  [26,  28], где 
они были найдены с учетом эмпирических зависимостей 
и  известных характеристик (таких как температура плав-
ления или разложения соответствующего химического 
соединения металла с легким элементом, энергия акти-
вации диффузии примесного атома в кристаллической 
решетке металла). Для описания взаимодействий ато-
мов примеси друг с другом в металлах в работе  [28] за 
основу были взяты потенциалы, предложенные другими 
авторами. Для связи С – С парный потенциал, взятый из 
работы  [31], был трансформирован в потенциал Морзе. 
Для связи O – O был применен потенциал из работы [32].

Примесные атомы вводили в расчетную ячейку, со-
держащую границу зерен, случайно в октаэдрические 
пустоты. Как известно, примесные атомы легких эле-
ментов (таких как углерод и кислород) располагаются 
в  ГЦК решетке металлов в октаэдрических пустотах  [8]. 
Моделирование миграции границ наклона <110> про-
водили при температуре 1600 К. Выбор температуры 
вблизи верхней границы существования чистого аусте-
нита обусловлен тем, что при такой температуре ско-
рость миграции границ наибольшая.

 Результаты и их обсуждение

На рис.  2 показаны зависимости энергии E границ 
наклона <110> и скорости v их миграции при темпе-
ратуре 1600  К от угла разориентации θ. Рассматрива-
ли углы от 0 до 45°. Энергию границ расчитывали как 
отношение разности энергий расчетной ячейки с гра-
ницей и идеального кристалла с таким же количеством 
атомов к площади границы. Перед расчетом энергии 
проводили релаксацию структуры ячейки. Полученные 
значения хорошо согласуются с результатами других 
авторов [20, 21].

Малоугловые границы наклона <110> уникальны 
по сравнению с другими границами наклона: зерно-
граничные дислокации в таких границах представляют 
собой обычные идеальные краевые дислокации с пря-
мыми ядрами, не содержащими изломов (ступенек) на 
них. На границах наклона с другими осями разориен-
тации, например <111> и <100>, зернограничные дис-
локации более сложные: как правило, парные (в  одном 
ядре объединяются дислокации из двух разных набо-
ров с  разными плоскостями скольжения) и содержат 
геометрически обязательные изломы  [6,  7]. Дислока-
ции в  границах наклона <110> не имеют изломов и со-
держат меньше свободного объема, их энергия сущест-
венно ниже энергии границ <111> и <100> при тех же 
углах разориентации (рис. 2, а).

Миграция границ <110> происходила почти на поря-
док медленнее, чем границ <111> и <100>  [7] (рис.  2,  б). 

Рис. 1. Расчетная ячейка для моделирования миграции границы 
наклона <110> (а) и атомные смещения (показаны только те, кото-
рые больше 0,08 нм) в процессе миграции границы наклона <110> 

с углом разориентации 15° в аустените в течение 3000 пс 
при температуре 1600 К (б)

Fig. 1. Calculated cell for modeling migration of <110> tilt boundaries (a) 
and atomic displacements (shown only by those who more than 

0.08 nm) in the process of migration of <110> tilt boundary with 
orientation angle of 15° in austenite during 3000 PS at 1600 K (б)
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Очевидно, это связано с относительно низкой энерги-
ей границ <110>. При близких условиях, температуре 
и  размере расчетной ячейки, скорость миграции границ 
<111> и <100> с углом разориентации более 30° для 
никеля в работе  [7] составляла примерно 30  –  35  м/с. 
Пик скорости миграции границ <110> наблюдали для 
большеугловых границ в диапазоне углов от 22 до 37° 
(рис.  2,  б). Далее скорость снова уменьшалась, снижа-
ясь почти до нуля при угле разориентации 45°.

В результате миграции границ наклона <110> 
траектории смещений атомов образовывали «сетки» 
(рис.  1,  б), похожие на те, которые формировались 
при миграции границ <111> и <100> в работах  [6,  7]. 
Во время миграции границы в зерне, в сторону кото-
рого происходила миграция, образовывались области 
одинаковой формы, упорядоченно повернутые на угол 
разориентации, размер которых в случае малоугловых 
границ зависел от расстояния между соседними зер-
нограничными дислокациями. Форма этих ячеек сетки 
определяется кристаллографией, в случае границ <110> 
они имеют почти шестиугольную форму. Следует отме-
тить, что характер атомных смещений в границах зерен 
<110> такой же, как и для границ <111> и <100>  [6,  7]. 
Во всех случаях миграция происходила посредством 
кооперативных сдвигов в результате согласованного 
скольжения зернограничных дислокаций. Перепол-
зание дислокаций, вызванное, например, диффузией, 
согласно проведенным исследованиям практически не 
вносит вклад в механизм миграции границ.

Введение примесных атомов углерода и кислорода 
приводило к значительному снижению скорости миг-
рации границ зерен, что, очевидно, связано с высокими 
энергиями связи примесных атомов с ними. На рис.  3 
показаны зависимости скорости v миграции границ на-
клона <110> с углом разориентации 35° при температуре 
1600  К от концентрации примесных атомов в  γ-железе. 

Влияние примесей на миграцию границ в аустени-
те оказалось сильнее, чем в изученных ранее никеле 
и  тем более в серебре, что объясняется сравнительно 

низким значением электроотрицательности атомов же-
леза (1,83) по сравнению с никелем (1,91) и серебром 
(1,93). Для γ-железа были получены и большие значе-
ния энергии связи атомов углерода и кислорода с дис-
локациями (0,79 и 0,66  эВ соответственно) по сравне-
нию с никелем (0,77 и 0,62  эВ  [7]) и тем более серебром 
(0,30 и  0,10  эВ)  [7]. Найденные значения энергии связи 
хорошо коррелируют с приведенными на рис.  3 зависи-
мостями. 

Энергию связи примесного атома с зернограничной 
дислокацией рассчитывали как разность потенциаль-
ной энергии расчетной ячейки, содержащей малоугло-
вую границу <110> и атом примеси в октаэдрической 
поре кристаллической решетки на таком расстоянии 
друг от друга, которое исключает взаимодействие дис-
локации и примесного атома, и потенциальной энергии 
расчетной ячейки, содержащей атом примеси в ядре 
дислокации. В обоих случаях перед расчетом энергии 

Рис. 3. Зависимости скорости миграции границ наклона <110> 
с углом разориентации 35° при температуре 1600 К от концентра-
ции примесных атомов углерода (1) и кислорода (2) в аустените

Fig. 3. Dependences of migration rate of <110> tilt boundaries with 
orientation angle of 35° at 1600 K on concentration of impurity carbon 

atoms (1) and oxygen (2) in austenite

Рис. 2. Энергия границ наклона <110> (а) и скорость их миграции (б) при температуре 1600 К в зависимости 
от угла разориентации θ в аустените

Fig. 2. Energy of <110> tilt boundaries (a) and their migration rate (б) at 1600 K depending on orientation angle θ in austenite
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расчетной ячейки проводили релаксацию структуры, 
после которой расчетную ячейку охлаждали до 0  К. По-
зицию примесного атома в ядре дислокации подбирали 
такой, при которой энергия связи получалась наиболь-
шей, то есть выбиралась энергетически наиболее вы-
годная позиция примеси в дислокации.

 Выводы

Методом молекулярной динамики проведено иссле-
дование влияния примесных атомов углерода и кис-
лорода на скорость миграции границ наклона с осью 
разориентации <110> в γ-железе, имеющем ГЦК крис­
таллическую решетку. Получены зависимости энергии 
рассматриваемых границ и скорости их миграции при 
температуре 1600 К от угла разориентации. Показано, 
что скорость миграции границ наклона <110> при тех 
же условиях ниже на порядок скорости миграции гра-
ниц <111> и <100>, что, в первую очередь, обусловле-
но сравнительно низкой энергией границ <110>. Кроме 
того, малоугловые границы наклона <110> являются 
уникальными по сравнению с другими границами на-
клона: зернограничные дислокации в них представляют 
собой обычные полные краевые дислокации с ровными 
ядрами, не содержащими периодически расположен-
ных на них изломов, как в границах <111> и <100>. 

Во время миграции границы в зерне, в сторону ко-
торого происходит миграция, образуются области оди-
наковой формы, упорядоченно повернутые на угол 
разориентации, размер которых в случае малоугловых 
границ зависит от расстояния между соседними зер-
нограничными дислокациями. Миграция малоугловых 
границ, как правило, происходит посредством коопера-
тивных сдвигов в результате согласованного скольже-
ния зернограничных дислокаций. Переползание дисло-
каций, вызванное диффузией, практически не вносит 
вклад в механизм миграции границ.

Введение примесных атомов углерода и кислорода 
приводит к значительному снижению скорости миг-
рации границ зерен. Для примесных атомов углерода 
и  кислорода рассчитаны энергии связи с зерногранич-
ными дислокациями в аустените. Полученные значения 
хорошо коррелируют с зависимостями скорости мигра-
ции границ <110> от концентрации примесей. Влияние 
примесей на миграцию границ в аустените оказалось 
сильнее, чем в изученных ранее никеле и тем более 
в  серебре, что объясняется сравнительно низким значе-
нием электроотрицательности атомов железа по срав-
нению с никелем и серебром. Более высокое значение 
энергии связи с дислокациями в аустените и, соответст-
венно, большее влияние на скорость миграции границ 
зерен получены для атомов углерода.
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