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Аннотация. Принципиальные разногласия в понимании механизма и в значениях энергии активации 

миграции формируют запрос на новые исследования этой научной проблемы посредством четко 

аттестованных границ зерен. Методом молекулярной динамики выполнен анализ динамики атомного 

механизма миграции малоугловых границ <100> и <111>, который показал, что парные 

зернограничные дислокации в процессе движения границы расщепляются со сменой дислокаций-

партнеров. Миграция малоугловых границ наклона <100> реализуется посредством расщепления и 

смены дислокаций-партнеров, в результате работы данного механизма смещения атомов образуется 

сетка с квадратными ячейками. В случае миграции границ <111> присутствует также механизм 

совместного скольжения парных зернограничных дислокаций. В отличие от зернограничных 

дислокаций границ <100> парные дислокации границ <111> имеют общие плоскости скольжения, 

вдоль которых они могут скользить со сравнительно низкой энергией активации. При миграции 

границ <111> зафиксировано комбинированное действие обоих механизмов: совместное скольжение 

парных зернограничных дислокаций и их расщепление со сменой дислокаций-партнеров. В процессе 

миграции в зерне, куда двигалась граница, образуются симметричные участки, которые путем 

поворота «подстраиваются» под структуру другого зерна. Именно поэтому при миграции границ 

<111> ячейки сетки атомных смещений имеют гексагональную форму. 
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Abstract. Fundamental differences in the understanding of the mechanism and values of the energy of activation of 

migration form a request for new studies of this scientific problem through clearly certified grain boundaries. 

The molecular dynamics method was used to analyze the dynamics of the atomic mechanism of migration of 

small-angle boundaries <100> and <111>, which showed that paired grain-boundary dislocations split during 
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the boundary movement with the change of partner dislocations. The migration of small-angle slope 

boundaries <100> is realized by splitting and changing partner dislocations, as a result of the operation of 

this mechanism of displacement of atoms, a grid with square cells is formed. In the case of border migration 

<111>, there is also a mechanism of joint sliding of paired grain-boundary dislocations. Paired dislocations 

of boundaries <111>, unlike grain-boundary dislocations of boundaries <100>, have common sliding planes 

along which they can slide with a relatively low activation energy. During the migration of borders <111>, 

the combined action of both mechanisms was recorded: the joint sliding of paired grain-boundary 

dislocations and their splitting with the change of partner dislocations. In the process of migration, 

symmetrical sections are formed in the grain where the border was moving, which, by turning, "adjust" to the 

structure of another grain. Therefore, when migrating boundaries <111>, the cells of the atomic displacement 

grid have a hexagonal shape. 

Keywords: method of molecular dynamics, migration of inclination boundaries, grain boundary dislocations, 

migration rate of the boundary 
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Введение 

Сильный интерес к проблеме миграции гра-

ниц зерен хотя и продвинул ученых в понима-

нии механизмов этого явления, однако не снял 

всех разногласий и не решил имеющихся проти-

воречий. Существует мнение, что малоугловые 

границы наклона мигрируют посредством ком-

бинированного действия механизмов скольже-

ния и переползания зернограничных дислокаций 

[1]. Авторы работ [2, 3] на основе проведенных 

исследований приходят к выводу, что перепол-

зание зернограничных дислокаций служит ос-

новным механизмом миграции границ наклона. 

Границы наклона <111> обладают самой высо-

кой подвижностью, а границы наклона <100> 

мигрируют значительно медленнее [1, 3 – 5], но 

плотность порогов на зернограничных дислока-

циях в границах <100> выше [6, 7], соответ-

ственно, переползание должно проходить ин-

тенсивнее, чем в границах <111>. Механизмы 

миграции и причины такого значительного от-

личия подвижности границ <111> и <100> до 

конца не установлены.  

Известно [1, 4, 5, 8, 9], что малоугловые границы 

по сравнению с большеугловыми мигрируют мед-

леннее, но в части энергии активации миграции 

границ до настоящего времени нет единого мнения. 

В работах [8, 9] утверждается, что с ростом угла 

разориентации в диапазоне малоугловых границ 

энергия активации фактически монотонно умень-

шается. В то же время экспериментальные данные 

[3, 10] по миграции границ наклона свидетельству-

ют, что малоугловые границы с одной и той же 

осью разориентации обладают практически одина-

ковой энергией активации миграции в широком 

диапазоне углов разориентации. Это косвенно под-

тверждает одинаковый элементарный механизм 

миграции этих границ.  
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Рис. 1. Схема расчетного блока для моделирования         

миграции границы наклона <111> 30° (темно-серые атомы 

по краям расчетного блока неподвижны при компьютерном 

эксперименте – жесткие граничные условия) 

Fig. 1. Scheme of the calculation unit for modeling the         

migration of the slope boundary <111> of 30 ° (dark gray    

atoms along the edges of the calculation unit are stationary                  

in a computer experiment – hard boundary conditions) 

 

Такие принципиальные разногласия в пони-

мании механизма и значениях энергии активации 

миграции формируют запрос на новые исследо-

вания этой научной проблемы посредством четко 

аттестованных границ зерен. 

 

Основные результаты 

В основе исследований миграции границ зе-

рен наклона лежит методика, разработанная и 

получившая развитие в работах [1, 11]. Следуя 

методике, создается четко аттестованная грани-

ца, имеющая форму петли или арки (рис. 1, чер-

ная пунктирная линия). Причиной направленно-

го перемещения границы в сторону уменьшения  
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Рис. 2. Энергия (а) и скорость миграции (б) границ наклона <100> (Δ) и <111> (○) при температуре 1700 К в зависимости  

от угла разориентации θ в никеле 

Fig. 2. The energy (a) of the slope boundaries <100> (Δ) and <111> (○) and the rate of their migration (б) at a temperature of 1700 K 

depending on the angle of θ in Ni 

 

ее площади служит сила натяжения границы, 

которая, по аналогии с поверхностным натяже-

нием, возникает вследствие стремления границы 

минимизировать свою энергию. В рассматривае-

мой модели сила, приводящая к миграции, и ско-

рость миграции границы постоянны в течение 

всего процесса движения границы и плавно 

уменьшаются лишь к концу компьютерного экс-

перимента. 

В работах [12 – 14] аналогичная модель ис-

пользована для моделирования миграции трой-

ного стыка границ зерен посредством метода 

молекулярной динамики. В работах [13, 14] мо-

делирование реализовано в двумерной модели. 

В части механизма миграции границ зерен, в 

частности, малоугловых, двумерная и трехмер-

ная модели отличаются принципиально. В дву-

мерной модели зернограничные краевые дисло-

кации не имеют порогов, периодически распо-

ложенных вдоль ядер дислокаций. В то время 

как именно они играют важную роль в зерно-

граничных процессах, в частности, диффузии 

[7]. В связи с этим был разработан трехмерный 

расчетный блок в молекулярно-динамической 

модели в форме пластины толщиной 12 атомных 

плоскостей (рис. 1). Такой толщины достаточно 

для возникновения эффектов, вызванных поро-

гами на зернограничных дислокациях. Расчет-

ный блок никеля для границ наклона <111> 

имел высоту 18,0 нм, ширину 12,0 нм и толщину 

2,4 нм, а для границ наклона <100> 18,2 нм, 12,1 

нм и 2,2 нм соответственно. Блоки содержали 

порядка 50 000 атомов. Вдоль оси Z (рис. 1) 

имитируется бесконечное повторение структу-

ры, заданы периодические граничные условия. 

На краю расчетного блока границы зерен зафик-

сированы, это является условием сохранения 

ориентации кристаллической решетки двух раз-

ных зерен на границе блока. По осям X и Y гра-

ницы блока (рис. 1, выделены темно-серым цве-

том) жестко закреплены для фиксации заданной 

разориентации зерен. 

На рис. 2 представлены зависимости энергии 

границ зерен наклона <100> и <111> и скорости 

их миграции в никеле при температуре 1700 К в 

зависимости от угла разориентации.  

Энергию границ зерен определяли как отно-

шение разности энергий расчетного блока с гра-

ницей и такого же количества атомов в идеаль-

ном кристалле к площади границы. Перед расче-

том энергии проводилась релаксация структуры.  

Натяжение границ зерен пропорционально их 

энергии. Из рис. 2 видно, что с ростом угла ра-

зориентации увеличиваются энергия и натяже-

ние. Для большеугловых границ энергия при-

мерно одинакова, это, по данным ряда исследо-

вателей, характерно для широкого класса боль-

шеугловых границ и границ смешанного типа. В 

связи с этим большинство углов между грани-

цами в тройных стыках близки к 120° [15, 16]. 

Определение скорости миграции границ зе-

рен проведено при температуре 1700 К, близкой 

к температуре плавления никеля. Миграция гра-

ниц с углом разориентации выше 10° происхо-

дила с высокой скоростью, достаточной для из-

мерения в молекулярно-динамической модели. 

Скорость миграции в процессе моделирования 

оставалась фактически постоянной. Это обеспе-

чивало ее определение как отношения переме-

щения верхней части границы (рис. 1) ко време-

ни молекулярно-динамического эксперимента. 

Угол разориентации зерен θ варьировался от 

10 до 45° (максимальный угол разориентации) 

для границ <100> и до 40° для границ <111>.  

Границы <100> мигрируют медленнее границ 

<111> (рис. 2, б). Скорость их миграции при тех 

же условиях примерно в 1,5 – 2 раза меньше 

скорости миграции границ <111>. 

На рис. 3 представлены примеры атомных 

смещений в процессе миграции границ <100> и 

<111> с углом разориентации 20°. Смещения 

(более 0,1 нм) показаны в виде отрезков, соеди-

няющих начальные и конечные положения ато-

мов. Атомные смещения при миграции рассмат-

риваемых границ имеют характерные вид и  
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Рис. 3. Атомные смещения (больше 0,1 нм) в процессе миграции границ наклона <100> 20° (в течение 540 пс) (а) и         

<111> 20° (в течение 300 пс) (б) в никеле при температуре 1700 К 

Fig. 3. Atomic displacements (greater than 0.1 nm) during the migration of inclination boundaries <100> of 20° (within 540 ps) (a) 

and <111> 20° (within 300 ps) (б) in Ni at a temperature of 1700 K 

 

форму: для границ <100> – сетка с квадратными 

ячейками, для границ <111> – сетка с шести-

угольными ячейками. Несмотря на относительно 

большой угол разориентации, достигающий 20°, 

характерный для большеугловых границ (в ко-

торых не выделяют отдельные зернограничные 

дислокации), при миграции малоугловых границ 

смещения атомов имели такой же вид, но отли-

чались большим размером ячеек, который 

уменьшался с увеличением угла разориентации. 

При углах выше 25 – 30° рассмотреть упорядо-

ченную сетку атомных смещений становилось 

затруднительно. 

Для обоснования механизма возникновения 

сеток атомных смещений при миграции малоуг-

ловых границ наклона рассмотрим дислокации в 

границах <100> и <111>. Краевые зерногранич-

ные дислокации в них отличаются от обычных, 

внутризеренных. В первую очередь они парные 

(рис. 4). На малоугловых границах обрываются 

атомные плоскости, принадлежащие кристалли-

ческим решеткам с разной ориентацией. Этим, 

принадлежащим разным зернам оборванным 

атомным полуплоскостям энергетически выгод-

но объединение в один дефект, представляющий 

собой зернограничную дислокацию. В отличие 

от обычных зернограничные дислокации в гра-

ницах наклона <100> и <111> имеют высокую 

плотность изломов, зависящую от ориентации 

плоскости границы и направления оси разориен-

тации. Для рассматриваемого случая важно пер-

вое обстоятельство и способность парных дис-

локаций расщепляться. В границах <111> дис-

локации могут расщепляться с реакцией 

1/2 ]011[ 1/6 ]112[ +1/6 ]121[ , а в границах 

<100> − 1 ]010[ 1/2 ]110[ +1/2 ]110[  [6, 7]. 

Анализ динамики атомного механизма ми-

грации малоугловых границ <100> и <111> по-

казал, что парные зернограничные дислокации в 

процессе движения границы расщепляются со 

сменой дислокаций-партнеров. В результате 

возникают зигзагообразные смещения атомов, 

например, на боковых границах (рис. 3), причем 

расщепленные дислокации скользят, фактов пе-

реползания не установлено. 

Миграция малоугловых границ реализуется 

посредством расщепления и смены дислокаций-

партнеров. При миграции малоугловых границ 

наклона <100> в результате работы данного ме-

ханизма смещения атомов образуется сетка с 

квадратными ячейками (рис. 4, а). В случае ми-

грации границ <111> помимо указанного при-

сутствует механизм совместного скольжения 

парных зернограничных дислокаций (рис. 4, б). 

Парные дислокации границ <111>, в отличие от 

зернограничных дислокаций границ <100>, 

имеют общие плоскости скольжения, вдоль ко-

торых они могут скользить со сравнительно 

низкой энергией активации. При миграции гра-

ниц <111> зафиксировано комбинированное 

действие обоих механизмов: совместное сколь-

жение парных зернограничных дислокаций и их  

а б 
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Рис. 4. Схема механизма миграции малоугловых границ наклона <100> и <111> в моноатомной плоскости: 

а – граница <100>, 10° – смена дислокаций-партнеров; б – граница <111> 7°– смена дислокаций-партнеров;  

1 – смена дислокаций-партнеров; 2 – совместное скольжение парных дислокаций 

Fig. 4. Scheme of the mechanism of migration of small-angle boundaries of inclination <100> and <111> in the monoatomic plane 

(a) boundary <100> of 10 ° – change of dislocations-partners; (b) <111> boundary 7°:  

1 – change of dislocations-partners; 2 – joint sliding of paired dislocations 

 

расщепление со сменой дислокаций-партнеров. 

В процессе миграции в зерне, куда двигалась 

граница, образуются симметричные участки, 

которые путем поворота «подстраиваются» под 

структуру другого зерна. Поэтому при миграции 

границ <111> ячейки сетки атомных смещений 

имеют гексагональную форму. 

 

Выводы 

Миграция границ <100> осуществляется по-

средством расщепления парных зернограничных 

дислокаций с последующей сменой дислокаций-

партнеров. При смене дислокаций-партнеров 

наблюдалось скольжение расщепленных дисло-

каций, переползания замечено не было. В случае 

миграции малоугловых границ наклона <111> 

наблюдалось комбинированное действие двух 

механизмов: описанного выше и механизма, за-

ключающегося в совместном скольжении пар-

ных зернограничных дислокаций, которые, в 

отличие от зернограничных дислокаций в гра-

ницах <100>, имеют общие плоскости скольже-

ния. Второй механизм имеет сравнительно низ-

кую энергию активации, в результате чего гра-

ницы <111> подвижнее границ <100>. 
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