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Введение 

Физико-химические свойства поликри-
сталлических материалов в значительной 
степени отличаются от монокристаллов. Эти 
различия обусловлены наличием границ зе-
рен, играющих важную роль в физических 
процессах, которые прямо или косвенно свя-
заны со свободной энергией границ зерен [1]. 
Соответственно границы зерен являются од-
ним из важнейших дефектов кристаллов.  

В настоящее время активно ведется 
изучение структуры и свойств границ зерен. В 
связи с тем, что на сегодняшний день имеет-
ся далеко не полное представление об атом-
ной структуре ГЗ и их влиянии на физико-
механические свойства поликристаллов, изу-
чение ГЗ остается актуальной проблемой. 
Даже при помощи современной высокораз-
решающей электронной микроскопии не уда-
ется получить необходимую точность в ис-
следовании ГЗ на атомном уровне, поэтому 
важное значение приобретают теоретические 
модели. В последние годы для изучения 
атомной структуры и других свойств дефек-
тов широко используется компьютерное мо-
делирование, так как оно позволяет выявлять 
закономерности недоступные эксперимен-
тальной дефектоскопии [2]. В частности из 
методов компьютерного моделирования ис-
пользуются методы вариационной квазиста-
тики и молекулярной динамики. 

Границы зерен могут возникать в мате-
риалах при деформации, рекристаллизацион-
ном отжиге, кристаллизации и влиять на такие 
важные процессы как пластичность, диффу-
зия, рекристаллизация, разрушение, упрочне-
ние и т.д. Поэтому несомненно, что изучение 
свойств ГЗ необходимо для управления этими 
процессами. А также представление о ГЗ как о 
наноструктурной прослойке (ширина порядка 
10 нм) в объемном материале и ее детальное 
изучение, позволяет глубже проникнуть в суть 
строения и процессов, протекающих в нано-
материалах. Вблизи ГЗ диффузионный про-
цесс протекает гораздо интенсивнее, чем в 
объеме зерна. Однако до настоящего времени 
нет однозначных представлений о механизмах 
реализующих зернограничную диффузию. 

Ранее в [3, 4] атомная конфигурация 

границ зерна наклона исследовалась в упо-

рядоченных сплавах с использованием мето-

да вариационной квазистатики. Было показа-

но, что состояние решетки в металлах и 

сплавах, характеризуется сложными трех-

мерными смещениями атомов. Смещения 

имели сдвиговую и нормальную составлю-

щие. Характерной особенностью атомных 

смещений является их осциллирующая зави-

симость расстояния до дефекта. В [5] мето-

дом молекулярной динамики исследовалась 

атомная структура и механизмы диффузии в 

трехмерных металлах Ni, Al, Сu вблизи 

асимметричных ГЗ с осями наклона вдоль 

направлений <111> и <100> , а в [6] анало-

гичные исследования проводились для сим-

метричных границ зерен в трехмерном Ni в 

направлении <111>. В структуре ГЗ явно про-

слеживались зернограничные дислокации 

(ЗГД). На графике зависимости логарифма 

коэффициента диффузии от обратной темпе-

ратуры наблюдался излом, что является от-

клонением от закона Аррениуса. Невыполне-

ние закона Аррениуса объясняется наличием 

нескольких механизмов диффузии. 

В данной работе исследуется атомная 
конфигурация и процессы диффузии имею-
щие место в ГЦК-решетках чистых Cu и Ni 
вблизи симметричной ГЗ наклона ориентиро-
ванной в направлении <111>. 

1. Модель эксперимента 

Граница зерна создавалась, подобно ме-

тодике [6], путем поворота структурных блоков 

зерен (для Ni и Cu) на угол =7
0
. В применяе-

мой модели вводится декартова система коор-

динат: ось x направлена перпендикулярно 

плоскости межзеренной границы вглубь ГЗ, ось 

y – направлена вдоль границы зерна, перпен-

дикулярно оси наклона, ось z – вдоль оси на-

клона. Заходящие за линию границы зерна 

атомы удалялись (рис. 1, а). Затем удалялись 

также атомы, которые находились ближе, чем 

0,7r1 (r1 – радиус первой координационной сфе-

ры), удаление происходило из левого зерна, 

что равносильно удалению из правого зерна. 
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Структура такой границы показана на рис. 1, 

б. По завершении конструирования структу-

ры бикристалла с ГЗ в центре из него выре-

зался блок в виде прямоугольного паралле-

лепипеда. К границам расчетного блока на-

кладывались жесткие граничные условия 

вдоль направлений x и y, и периодические – 

вдоль z. В завершении выполнялась проце-

дура динамической релаксации в течение 10 

пс компьютерного времени, с последующем 

охлаждением бикристалла до 0 К.  Получен-

ная картина структуры ГЗ приводится на рис. 

1, в. Этапы конструирования и рисунки для 

меди аналогичны рисункам для никеля. 

 

Рисунок 1 - Этапы конструирования ГЗ для угла 7
0
. а) стартовый, б) после удаления,  

в) после процедуры первичной релаксации 

Созданные по такой процедуре расчет-

ные блоки применялись как стартовые в по-

следующих экспериментах. Задавалась опре-

деленная температура, включался метод мо-

лекулярной динамики, система выдержива-

лась при данной температуре в течение  

70 пс компьютерного времени. Затем для ис-

ключения тепловых смещений атомов прово-

дилась процедура охлаждения расчетного 

блока до 0 K. Коэффициенты диффузии вбли-

зи ГЗ вычислялись после выполнения молеку-

лярно-динамического эксперимента для ма-

лых ячеек размером 5×5×5 А
0
. 

В методе молекулярной динамики сред-

ние коэффициенты диффузии вдоль осей x, y 

и z можно найти по формулам[6]: 
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здесь x0i, y0i и z0i – координаты начального 

положения i-го атома; xi, yi и zi –координаты i-
го атома в момент времени t; N – число ато-

мов в расчетном блоке. 
Средний коэффициент диффузии рас-

считывается как среднее арифметическое 
коэффициентов Dx, Dy и Dz: 

( )zyx DDDD ++=
3

1
 (2) 

2. Результаты эксперимента 

Используя компьютерный экспери-

мент, можно проследить за атомными 

смещениями после проведения процеду-

ры первичной релаксации. На рис. 2, а 

показаны диаграммы атомных смещений 

вблизи ГЗ для чистого Ni, а на рис. 2, б – 

для чистой Cu.  
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Рисунок 2 - Диаграммы атомных смещений в Ni (а) и Cu (б) после процедуры первичной  
релаксации с границей наклона [111]. Верхний рисунок – смещения перпендикулярные  
плоскости границы, средний – параллельные плоскости границы, нижний – в объеме блока 

На рис. 3 (3,а для Ni; 3,б для Cu) при-
ведена зависимость логарифма коэффици-

ента диффузии от обратной температуры по 
трем направлениям.  

 

    

Рисунок 3 – а) Зависимость логарифмов коэффициентов диффузии от обратной температуры для 
Ni, б) Зависимость логарифмов коэффициентов диффузии от обратной температуры для Cu 

3. Выводы и обсуждения 
Согласно рис. 2,а и 2,б, диффузия в ни-

келе протекает более интенсивно, чем в ме-
ди. Глубина проникновения для никеля со-
ставляет около 34 анг, а для меди около 29 
анг, в направлении перпендикулярном плос-
кости границы. Данные представлены для 
угла разориентации зерен 7

0
. Для дальней-

шего анализа атомных смещений требуются 
расчеты при больших углах разориентации, 
что планируется проделать в дальнейшем. 

Анализ графиков 3,а и 3,б показывает 
лишь частичное выполнение закона Аррениу-

са, для Ni на промежутке от 1000 до 1100 К, а 
для меди в интервале от 700 до 1000 К. Для 
большей наглядности для расчетов взяты 
максимальные коэффициенты диффузии 
вдоль осей x, y, z. Вдоль оси z наблюдается 
наиболее интенсивная диффузия, менее ин-
тенсивная вдоль оси y, и самая слабая диф-
фузия отмечается вдоль оси x. Данные ре-
зультаты сходны с [6]. Изломы на графиках 
можно объяснить тем, что зернограничная 
диффузия в рассматриваемых металлах 
осуществлялась как минимум при помощи 
двух различных механизмов, вклад которых 
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существенно менялся в зависимости от тем-
пературы. У Ni включение второго механизма 
диффузии начинается при более низкой тем-
пературе, чем у меди. 

В дальнейших исследованиях планиру-
ется изучить механизмы диффузии для бо-
лее высоких значений углов разориентации, 
для сравнения с уже имеющимися данными, 
а также исследовать эти явления для других 
направлений осей разориентации. 
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