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В настоящее время общепризнанно, что 

границы зерен (ГЗ) играют важную роль в 
обеспечении механических и многих других 
физических свойств кристаллических твердых 
тел. Однако это влияние неоднозначно и за-
висит от особенностей строения этих поверх-
ностей. Знание о строении ГЗ, их структурных 
и энергетических характеристик и процессов 
перестройки под внешним воздействием 
весьма важны для создания материалов с за-
ранее запланированными свойствами. 

Исследование границ зерен эксперимен-
тальными методами дают важные данные об 
атомной структуре и свойствах ГЗ, но явля-
ются трудоемкими. В связи с этим исследо-
вания методами компьютерного моделирова-
ния, как дополнение к эксперименту, имеют 
важное значение. 

Результаты, получаемые методами ком-
пьютерного моделирования, во многом зависят 
от выбранной модели используемой для описа-
ния строения ГЗ. Предлагаемая нами модель, 
основывается на модели решетки совпадающих 
узлов (РСУ), которая была предложена Крон-
бергом и Уилсоном [1] еще в IXX веке и не по-
теряла актуальности до настоящего времени. В 
этой работе впервые было указано на то, что 
при определенных углах разориентации одного 
кристалла относительно другого, часть узлов 
кристаллической решетки одного из них, совпа-
дет с частью узлов решетки другого. Важным 
преимуществом модели РСУ является экспе-
риментально подтвержденное хорошее согла-
сие модели с электронно-микроскопическими 
изображениями высокого разрешения, на неко-
тором расстоянии от плоскости ГЗ. Отличие от 
модели РСУ наблюдается только в тонком 
слое, где непосредственно контактируют атомы 
двух различных зерен. 

Однако модель РСУ обладает опреде-
ленными недостатками. Во-первых, эта мо-
дель ориентирована на описание структуры 
так называемых специальных границ. Во-
вторых, модель РСУ использует чисто гео-
метрический подход, не учитывающий все-
возможные отклонения связанные с резким 
повышением энергии, из-за сильно сблизив-
шихся атомов. И, наконец, при исследовании 
ГЗ общего типа решетка совпадающих узлов, 
строго говоря, просто отсутствует. Несмотря 
на вышеизложенные недостатки, модель РСУ 

очень удобна для моделирования ГЗ если не 
следовать строгой кристаллогеометрии этой 
модели, а использовать ее как стартовую, 
применяя различные процедуры релаксации. 
К ним относятся внедрение дополнительных 
атомов в области с избыточным свободным 
объемом и удаление атомов из областей со 
стесненным объемом. 

Построение стабильной структуры ГЗ 
основывающиеся на модели РСУ встречает-
ся у многих авторов [2-4]. Принципиальным 
отличием представленной методики от уже 
существующих, является не только удаление 
сблизившихся атомов, т.е. внесения вакансий 
в область ГЗ, но и добавление атомов в об-
ласти избыточного свободного объема, тем 
самым удаление вакансий из области ГЗ. 

Методика построения стабильных или 
метастабильных конфигураций атомов в ГЗ 
состоит в следующем: 

1. определение областей с избыточным 
свободным объемом. На рисунке 1а такой 
участок имеет номер 3; 

2. внесение в области с избыточным 
объемом дополнительных атомов в узлы со-
прягающихся решеток; 

3. определение пар сблизившихся ато-
мов и удаление одного из этих атомов. На 
рисунке 1а участок со стесненным объемом 
обозначен номер 1;  

4. перемещение оставшегося атома в 
точный геометрический центр между этими 
двумя атомами. 

 
Рисунок 1 – Структурный элемент ГЗ в мо-
дели РСУ (а), после внесения дополнитель-
ного атома (б) и внесения распределенной 
вакансии (в) 
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Рисунок 2 – Зависимость энергии симметричных ГЗ от угла разориентации в модели РСУ 

 
Критерием для определения, какие атомы 

считать сильно сблизившимися, а также какие 
области имеют значительный избыточный объ-
ем служит значение потенциальной энергии ГЗ. 

Для апробации предложенной методики 
был проведен ряд расчетов. В качестве объек-
та исследования был исследован бикристалл 
алюминия с различными углами разориента-
ции. Ось разориентации соответствовала кри-
сталлогеометрическому направлению [100]. 
Размер расчетного блока составил: в направ-
лении оси разориентации 16·а (а - параметр 
решетки); в направлении перпендикулярном 
оси разориентации в плоскости ГЗ 40·а; в 
направлении перпендикулярном плоскости ГЗ 
16·а. На расчетную ячейку накладывались 
жесткие граничные условия. Межатомное вза-
имодействие в работе апроксимировалось пар-
ным эмпирическим потенциалом Морза: 

          
22 exp 2 exp

r rr D , (1) 
где D, ,  – параметры, определяемые 

из набора экспериментальных данных по 
энергии сублимации, параметрам решетки, 
объемным модулям упругости и энергиям 
упорядочения, определяют функцию взаимо-
действие между атомами, находящихся на 
расстоянии r друг от друга [5]. Энергия ГЗ 
определялась как разность между энергией 
идеального кристалла и кристалла с дефек-
том, отнесенная к единице её площади.  

На рисунке 2 представлены расчетные 
значения энергии симметричных ГЗ с осью 
разориентации [100] от угла разориентации 
построенных в модели РСУ. Из графика вид-
но, что энергии ГЗ находятся в пределах от 
40 до 60 Дж/м2. Столь высокие значения 
энергий объясняются наличием областей 
сильного сжатия, чередующихся с областями 
идеального кристалла и областями сильного 
растяжения вдоль плоскости границы. Грани-
цы со столь высокими значениями энергии на 
практике не встречаются.  
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Рисунок 3 – Изменение зернограничной энергии в процессе построения границы общего (а) и 
специального (б) типа 
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Процедура внедрения атомов и вакан-
сий в область ГЗ в соответствии с пред-
ставленной методикой понижает энергию 
дефекта до значений сопоставимых с экс-
периментальными. На рисунке 3 показано 
понижение энергии ГЗ в процессе построе-
ния ГЗ, для ГЗ 6 и ∑5(013) [100]. Как видно 
из рисунков, количество внедренных ато-
мов зависит от угла разориентации и типа 
границы. При внедрении дополнительных 
атомов в ГЗ общего типа, атомы добавля-
ются в разные структурные единицы по 
всей длине границы. Для границ специаль-
ного типа, внедрение атомов происходит во 
все структурные элементы. Это обусловле-
но тем, что ГЗ специального типа состоят 
из одинаковых структурных элементов. 
Каждая точка соответствует одному шагу 
релаксационной процедуры. При внедрении 
атомов эта процедура соответствует увели-
чению взаимопроникающих атомов сосед-
них зерен. При удалении атомов один этап 
релаксации соответствует увеличению ми-
нимально возможного сближенная атомов 
на 0,01·a. 

Для удобства анализа различных бикри-
сталлов, при проведении процедуры внедре-
ния атомов используется относительное рас-
стояние r/a, т.е. расстояния между сближен-
ными атомами r, выраженное в долях пара-
метра кристаллической решетки a, которое 
изменяется в пределах от 0,4·a до 0,6·a. Все 
зависимости имеют вид кривых с минимумом. 
Для ГЗ специального типа зависимости энер-
гии имеют ступенчатый характер, что отра-
жает правильную периодическую структуру 
дефекта. Ширина каждой ступеньки на энер-
гетической зависимости соответствует меж-
плоскостному расстоянию.  

Сопоставление результатов моделирова-
ния с экспериментальными данными является 
важным критерием адекватности полученной 
модели. В случае кристаллической структуры – 
это сравнение полученной конфигурации ато-
мов с электронно-микроскопическими снимка-
ми. На рисунке 4 приведены рассчитанные 
структуры (рисунок 4а) и экспериментальные 
изображения (рисунок 4б) ГЗ ∑5(012) и ∑5(013) 
[6]. На экспериментальные изображения нало-
жены теоретически рассчитанные атомные 
конфигурации ГЗ. Видно, что между этими 
структурами существует хорошее совпадение, 
что подтверждает правильность разработан-
ной нами модели.  

   
а) 

   
б) 

Рисунок 4 – Рассчитанные атомные конфигу-
рации структурных единиц (а) и эксперимен-
тальные электронно-микроскопические изоб-
ражения высокого разрешения (б) 
 

Таким образом, структуры ГЗ полученные 
при помощи представленной методики совпа-
дают с реальными. Главным достоинством 
предложенного алгоритма выступает внедре-
ние атомов (удаление вакансий) из областей  
с избыточным свободным объемом ГЗ.  
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