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Изучение миграционной подвижности 
межзеренных границ является весьма акту-
альным вопросом теории рекристаллизации. 
Миграция границ играет существенную роль в 
процессах пластической деформации поли-
кристаллических материалов. Она также яв-
ляется основным механизмом релаксации 
неравновесной структуры нанокристалличе-
ских материалов, особенно в свежеприготов-
ленных образцах. Представления о механиз-
мах этого явления достаточно подробно раз-
работаны для специальных границ. Относи-
тельно границ зерен общего типа этого ут-
верждать нельзя. В значительной степени это 
связано с отсутствием универсальной модели 
их атомного строения. В особенности это от-
носится к границам с неравновесной структу-
рой. 

В работах [1, 2] рассматривались про-
цессы проскальзывания по границам, обла-
дающим несоразмерной атомной структурой. 
Несоразмерность вводилась как иррацио-
нальное отношение периодов трансляции 
контактирующих в границе кристаллографи-
ческих плоскостей. Возникающие локальные 
атомные конфигурации удобно описывать 
неким геометрическим параметром несовпа-
дения (misfit parameter). Границы наклона с 
осью, являющейся кристаллографическим 
направлением для обоих зерен, имеют несо-
размерность в одном направлении, перпен-
дикулярном оси. Такая несоразмерность бы-
ла названа одномерной. Двумерный пара-
метр несовпадения возникает в границах с 
двумя различными характерными иррацио-
нальными отношениями периодов трансля-
ции в границе. В приведенных типах границ 
параметр несовпадения вводится как рас-
стояние между ближайшими проекциями 
атомных рядов, принадлежащих различным 
зернам, на плоскость границы. Характерной 
особенностью несоразмерных границ, отли-
чающей их от всех остальных, является рав-
номерное распределение атомов по пара-

метру несовпадения. Далее понятие несо-
размерных границ было расширено и на дру-
гие типы границ [3], например, границы кру-
чения. Параметр несовпадения в них по-
прежнему имеет равномерное распределе-
ние, хотя иррациональное отношение перио-
дов здесь не обязательно. Все приведенные 
выше типы границ имеют δ-образное распре-
деление атомной плотности в направлении, 
перпендикулярном плоскости границы, что и 
отвечает двумерности параметра несовпаде-
ния. Отказ от этого, т. е. привлечение к рас-
смотрению класса границ с равномерным 
распределением атомов в нормальном к гра-
нице направлении, означает переход к трех-
мерной несоразмерности [4]. В работе [5] 
предложена классификация межзеренных 
границ на основе рассмотрения геометриче-
ской картины наложения в плоскости границы 
следов кристаллографических направлений и 
плоскостей. Согласно этой классификации 
несоразмерные границы с различными типа-
ми несоразмерности занимают бóльшую 
часть всех типов межзеренных границ. 

В настоящей работе предлагается атом-
ная модель миграции несоразмерной межзе-
ренной границы наклона с углом наклона, 
отличным от специального. Такая граница 
содержит параллельные плотноупакованные 
ряды, принадлежащие граничным поверхно-
стям зерен с простой кубической структурой. 
Ориентация границы такова, что одна из со-
прягающихся плоскостей является вициналь-
ной, а другая – произвольной. Согласно клас-
сификации [5], данный класс границ имеет 
обозначение p. Примером такой границы мо-
жет служить поверхность сопряжения плоско-
стей (m01) и (n01) простой кубической решет-
ки, где m, n – иррациональные числа, причем, 

1>>n . Первую плоскость отнесем к одно-
именному зерну, его атомная структура в при-
граничной зоне "атомно рыхлая". Вторая 
плоскость является вицинальной и относится 
ко второму зерну. 
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Модель миграции границы 
Ось z направим нормально к плоскости 

границы в сторону второго зерна, а x – вдоль 
границы нормально к плотноупакованным 
рядам граничных плоскостей. Каждому атому 
первого зерна сопоставим его дистанцию ζ – 
расстояние до геометрической плоскости 
границы (рис. 1). Говоря об атомах, будем 
иметь в виду следы атомных рядов, парал-
лельных границе и нормальных плоскости 
рисунка. Выделим в верхнем зерне слой 
толщины Дz , в который попадают 

zn=ДN ∆  атомов, на единицу длины грани-

цы вдоль оси x. Здесь 2−a=Дz
ДN=n  – 

плотность атомов, a – параметр решетки. 
Энергия атомов в поверхностном слое каждо-
го кристалла ( )zW  складывается из энергии 
взаимодействия с соседними атомами своего 
зерна ( )zW1  и энергии взаимодействия с 

атомами смежного зерна ( )zW2 . При наличии 
термодинамической движущей силы мигра-
ции энергия всех атомов первого зерна 
больше, чем второго на постоянную величину 
ДW  (рис. 2). В этих условиях атомы первого 
кристаллита, обладающие повышенной энер-
гией и расположенные в пределах слоя тол-
щины z1, удаляются диффузионным путем к 
стокам на поверхности второго кристаллита. 
Стоками считаем вакантные атомные ряды, 
расположенные в позициях ступенек.  

 

 
 

 
 

Рисунок 1 – Атомная структура в области  
границы 

 

 
 

Рисунок 2 – Энергетический профиль границы 
 

Введем f(z)  – функцию распределения 
атомов первого зерна по дистанциям, чис-
ленно равную вероятности того, что атом на-
ходится в своем зерне, т. е. его переход еще 
не произошел. Для функции распределения 
можно записать кинетическое уравнение: 

ф
f=t

f −∂
∂  В установившемся режиме ми-

грации границы, когда vt+z=z 0 , где v – 
скорость миграции, это уравнение имеет вид: 

 

ф
f=v

dz
df

− .                                                    (1) 

 
Решением этого уравнения с граничным 

условием ( ) 10 =f  является функция (рис. 3): 
 

 
 

Рисунок 3 – Функция распределения атомов 
по дистанциям 

 

( )⎟
⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
− ∫
z

жvф
dж=f(z)

0

exp .                                  (2) 

 
Ограничиваясь приближением постоян-

ного времени релаксации τ и используя для 
функции распределения условие [1] 

( )∫
∞

0
1 dжжf=z , получаем: 
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1z=vф .                                                            (3) 
 
Время релаксации найдем как время 

диффузионного перемещения атомного ряда. 
Расстояние между стоками и истоками, кото-
рыми являются заполненные и вакантные 
атомные ряды, если их число одинаково, в 
среднем может быть найдено как 

 

( ) 1
12N −=l .                                                    (4) 

 
Количество истоков можно найти из вы-

ражения 
 

2
0

1 a
vф=f(z)dzn=N ∫

∞

,                                     (5) 

 
что дает 

2vф

2a=l .                                                 (6) 

 
Во всех реальных ситуациях значения 

термодинамических сил таковы, что величина 
z1 мала по сравнению с a. В пределах слоя z1 
зависимость W(z)  можно считать линейной: 

 

бz=W(z) .                                                       (7) 
 

Избыточную среднюю энергию, прихо-
дящуюся на один атом-исток найдем из вы-
ражения 

 

1

0

0 бz=
f(z)dzn

W(z)f(z)dzn
=E

∫

∫
∞

∞

                               (8) 

 
Здесь использованы выражения (3) и (7). 

Движение одного атомного ряда происходит 
диффузионным путем в поле градиента его 
энергии. Пусть 1v  – скорость атомного ряда. 

Согласно соотношению Эйнштейна uF=v1 , 

где kT
D=u  – подвижность, D – зерногра-

ничный коэффициент самодиффузии, 

l
E=F  – силовое поле (градиент энергии 

для атомного ряда). Время перехода атома 

найдем как 
1v

l=ф . Отсюда с учетом соот-

ношений (3), (4), (6) и (8), получаем: 

3
1

4

4 zD
kTa
α

=τ .                                                    (9) 

 
Скорость миграции границы можно оп-

ределить как 2Ja=v , где 2a  – добавляемая 
к нижнему зерну площадка, J  – полный по-
ток атомов от истока к стоку через толщину 
границы δ , его значение может быть опре-
делено следующим образом: 

 

dx
dC(x)

a
D=J δ

.                                             (10) 

 
Химический потенциал атомов равен их 

средней энергии, определяемой из (8). Свя-
зывая его с концентрацией вакансий в грани-

це ⎟
⎠
⎞⎜

⎝
⎛

0
ln C
CkT=E , найдем избыточную 

концентрацию kT
zбC=ДC 10 . Здесь учтено, 

что kTE << . В одномерном случае 

l
ДC=dx

dC(x) . С учетом изложенного вы-

ше: 
 

kTa
ф=

dx
dC(x)

2

2
02бб

                                          (11) 

 
Принимая во внимание выражения (10) 

и (11), получаем выражение для скорости ми-
грации границы: 

 

( )
kTa
WCDv

α
∆δ

=
2

02
.                                      (12) 

 
Обсуждение результатов 
Полученное выражение (12) устанавли-

вает параболическую зависимость скорости 
миграции границы v  от величины термоди-
намической движущей силы ДW . Такая 
взаимосвязь обусловлена действием двух 
факторов. С одной стороны, количество ато-
мов с повышенной энергией, которым необ-
ходимо удаляться с поверхности одного зер-
на и достраивать другое, определяется ши-
риной области z1. Согласно (7) эта величина 
пропорциональна величине термодинамиче-
ской силы. С другой стороны, средняя энер-
гия таких атомов согласно (8) также пропор-
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циональна термодинамической силе. Нели-
нейная зависимость скорости миграции от 
термодинамической движущей силы неодно-
кратно наблюдалась в эксперименте [6]. Та-
кая же зависимость имеет место и в экспери-
ментах по измерению скорости зерногранич-
ного проскальзывания, что подтверждается 
моделью, развитой в [4]. 

Эффективная миграционная подвиж-
ность границы согласно (12) экспоненциально 
зависит от температуры. Энергия активации 
процесса равна энергии активации диффузии 
вакансий. Кроме того, величина предэкспо-
ненциального множителя зависит от концен-
трации вакансий в границе C0. Эта величина 
определяет так называемый свободный объ-
ем межзеренной границы. По сравнению со 
специальными границами свободный объем 
несоразмерных границ, как и вообще границ 
зерен общего типа, имеет большую величину. 
Это в особенности относится к неравновес-
ным границам [7]. 

Выводы 
1. Энергетическое состояние атомов в 

несоразмерной границе наклона можно опи-
сать при помощи дистанции атомов – рас-
стояния от нерелаксированного положения 
атома до плоскости границы. Распределение 
атомов по дистанциям имеет равномерный 
характер. 

2. Кинетика миграции межзеренной гра-
ницы определяется диффузионным массопе-
реносом вдоль границы атомов из мест с по-
вышенной энергией к стокам в растущем зер-
не. Стационарное распределение атомов по 

дистанциям определяется из решения кине-
тического уравнения. 
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