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Одним из основных механизмов дефор-

мации мелкозернистых поликристаллов при 
высоких температурах является зерногра-
ничное проскальзывание (ЗГП). При дефор-
мации поликристаллов получают в основном 
усредненные характеристики ЗГП. Экспери-
ментальные исследования особенностей и 
механизмов ЗГП проводят на модельных 
бикристаллах. Однако деформационное по-
ведение поликристаллов зависит не только 
от собственно проскальзывания по границам 
зерен, но и от степени аккомодации ЗГП в 
тройных стыках (ТС) зерен. Для изучения ро-
ли ТС в развитии деформационных процес-
сов используют модельные трикристаллы [1-
3]. Для выявления общих закономерностей 
влияния тройных стыков при деформации 
нанокристаллических структур неоценимую 
роль играет компьютерное моделирование. 
Метод молекулярной динамики позволяет 
моделировать поликристаллические структу-
ры металлов на атомном уровне, также мож-
но качественно оценить процессы, которые 
происходят при пластической деформации 
как в двухмерной [4], так и в квазидвумерной 
постановках задачи [5].  

В настоящей работе методом молеку-
лярной динамики была исследована самоор-
ганизация наноструктуры при деформации и 
проведен ее сравнительный анализ с разви-
тием характерных аккомодационных процес-
сов при высокотемпературной ползучести 
модельных трикристаллов. 

Описание модели и методики компь-
ютерного эксперимента 

Для компьютерного моделирования в 
качестве исходной структуры рассматривался 
двухмерный гексагональный кристалл, кото-
рый представляет собой отдельную плос-
кость {111} ГЦК металла. Расчетная ячейка 
состояла из четырех зерен правильной ше-
стиугольной формы с размером 243а (а – па-

раметр решетки), имеющих одинаковые раз-
меры, но с различными кристаллографиче-
скими ориентациями. На расчетную ячейку 
были наложены периодические граничные 
условия. Деформация осуществлялась в ре-
жиме ползучести при разных постоянных 
сдвиговых напряжениях и при постоянной 
температуре Т=0,75Тпл ( Tпл. - температура 
плавления). При этом исследовались эволю-
ция микроструктуры и системы тройных сты-
ков ГЗ. 

Обсуждение результатов 
На рисунке 1а показана микроструктура 

при значении деформации 1%, полученная 
моделированием при постоянной нагрузке. 
Видно, что на одном из тройных стыков зерен 
и на «смежной» с ним границе в локальной 
области появились первые признаки аккомо-
дации в виде «петли» неустойчивости поло-
жений атомов, которые представляют собой 
разворот небольшого участка зерна. Данные 
«смежные» области расположены вдоль 
направления действия максимальных сдвиго-
вых напряжений. Сдвиговые уступы в трой-
ных стыках зерен и ступеньки микроскопиче-
ского масштаба на несовершенствах границы 
являются эффективными концентраторами 
напряжений. На рисунке 1б,в крупным планом 
показаны области зарождения субзерен на 
границе «GB» и в тройном стыке «TJ». Обра-
зование новых зерен способствует релакса-
ции локальных внутренних напряжения на 
отдельных участках границ зерен и тройных 
стыков. 

На рисунке 2 показана структура систе-
мы тройных стыков ГЗ, полученная модели-
рованием при пластической деформации на 
3%. Тройные стыки, в которых проявляется 
согласованный механизм миграции ГЗ, имеют 
общую границу и являются смежными по от-
ношению друг к другу. В данной структуре 
наблюдается «закручивание» тройного стыка, 
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которое проявляется в виде направленной 
(кооперированной) миграции всех границ, об-
разующих тройной стык. На рисунке 2 обо-
значены типы «пропеллерообразной» мигра-
ции ГЗ относительно линии тройного стыка 
как ТС(-) и ТС(+). Это соответствует враще-
нию против и по часовой стрелке, соответ-
ственно. Таким образом, наблюдается согла-
сованная кооперативная миграция ГЗ в си-
стеме тройных стыков зерен по типу диполь-

ного взаимодействия.  
Увеличение степени деформации до 4% 

привело к испусканию решеточных дислока-
ций из тройного стыка и уступов ГЗ в аккомо-
дационные зерна (см. рисунке 3). Данный 
процесс связан с тем, что в процессе пласти-
ческой деформации происходит накопление 
внутренних напряжений в области ГЗ вслед-
ствие захвата решеточных дислокаций ГЗ и 
образование на тройных стыках дисклинаций. 

 

 
а) б) 

 

в) 

Рисунок 1 – Микроструктура при значении 
пластической деформации 1%: (а) система 
ГЗ и тройных стыков. В увеличенном мас-
штабе показано зарождение субзерен б) на 
ГЗ и в) в тройном стыке. 

Испускание дислокаций из тройных стыков 
дает возможность релаксации дальнодей-
ствующих внутренних напряжений. Для усту-
пов как концентраторов напряжений при дан-
ных условиях происходит дополнительная 
релаксация внутренних напряжений. В обоих 
случаях релаксация внутренних напряжений 
представляется в виде появления дислока-
ционной стенки. Увеличение степени дефор-
мации приводит к расширению области не-
устойчивости положений атомов в зернах 
вблизи ГЗ, «пропеллерообразной» миграции 
ГЗ и испусканию решеточных дислокаций у 
тройных стыков.  

На рисунке 4 показана структура систе-
мы тройных стыков ГЗ при пластической де-

формации 5%. Наибольшие неустойчивости в 
виде отклонения положений атомов и обла-
сти локальной миграции ГЗ наблюдаются в 
основном на ГЗ перпендикулярных оси рас-
тяжения. Сопоставляя с картой гидростати-
ческих напряжений, видно (см. рисунок 4б), 
что на данных ГЗ образуются области растя-
жения. В областях повышенного свободного 
объема подвижность атомов возрастает, и 
вследствие этого границы легко изменяют 
свое положение. При этом образуются заро-
дыши новых зерен в виде отдельных субзе-
рен вдоль всей ГЗ. Т.е. запускается дополни-
тельный механизм аккомодации деформации 
в виде начала фрагментации зерна вдоль ГЗ. 
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Рисунок  2 – Кооперированная миграция ГЗ в 
системе ТС зерен, где ТС(-) и ТС(+) соответ-
ствует «пропеллерообразному» вращению при 
пластической деформации на 3%.. 

Рисунок 3 – Образование дефектов в струк-
туре в виде испускания решеточных дисло-
каций из тройного стыка и уступов ГЗ при 
пластической деформации на 4%. 

а)  б) 
Рисунок 4 – Структура системы тройных стыков ГЗ (а) и карта гидростатических напряжений 
(б), полученная моделированием при пластической деформации на 5%. 

Выводы 
Полученные в данной работе результа-

ты компьютерного моделирования показыва-
ют хорошее качественное совпадение с акко-
модационными процессами, наблюдаемыми 
в прямых экспериментах на трикристаллах 
алюминия [1-3]. Данное исследование позво-
лило выявить на атомном уровне особенно-
сти начальной стадии зарождения аккомода-
ционных процессов при деформации нанозе-
рен. Установлено, что ЗГП и аккомодацион-
ные моды деформации развиваются одно-
временно в поле напряжений. Испускание 
решеточных дислокаций из тройного стыка и 
уступов ГЗ в зерна происходит не только при 
аккомодации накопленной несовместности 
пластической деформации из-за сдвигов на 
границах, но и при релаксации внутренних 
напряжений. Также выявлена кооперативная 
«пропеллерообразная» миграция ГЗ в систе-
ме тройных стыков зерен. 

Автор признателен Сисанбаеву А.В. за 
идею данного исследования и плодотворные 
дискуссии. 
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