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ОПРЕДЕЛЕНИЕ ОТНОШЕНИЯ НАТЯЖЕНИЙ ГРАНИЦ ЗЕРЕН В ТРОЙНОМ 
СТЫКЕ МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ 

В настоящей работе рассмотрены два метода определения натяжений границ зерен в тройном стыке с помощью ме-
тода молекулярной динамики на примере никеля. Первый метод заключался в поиске равновесного соотношения углов 
между границами в стыке путем компьютерного моделирования и определения отношения натяжений границ через со-
отношение Янга. Второй метод заключался в нахождении отношения энергий границ зерен. Согласно полученным дан-
ным, согласие между двумя методами оказалось достаточно хорошее. 

При моделировании миграции стыка границ наклона <111> было отмечено, что границы <111> мигрируют суще-
ственно быстрее границ <100>. Вместе с тем механизм удлинения малоугловой границы <111> при миграции тройного 
стыка был аналогичен механизму удлинения границы <100>. При удлинении малоугловой границы наклона появление 
новой геометрически необходимой зернограничной дислокации происходило в уже существующем ядре дислокации 
или в области тройного стыка. При этом вектор Бюргерса изменялся скачкообразно, в связи с чем скачкообразно изме-
нялась скорость миграции стыка и удлинение малоугловой границы. Наблюдалось замедление миграции перед образо-
ванием новой зернограничной дислокации и ускорение после. После возникновения новой дислокации в ядре суще-
ствующей эти две дислокации отталкивались друг от друга и расходились вдоль своих плоскостей скольжения, образуя 
зигзагообразные смещения атомов. Данный механизм удлинения малоугловой границы наклона при миграции тройного 
стыка оказался обратим – при сокращении длины малоугловой границы происходил обратный процесс: две дислокации 
соединялись в одну с последующим скачкообразным уменьшением вектора Бюргерса. 

Ключевые слова: молекулярная динамика, тройной стык, граница зерен, миграция границы, миграция тройного 
стыка, энергия границы, натяжение границы, граница наклона, компьютерное моделирование. 

Novoselova D.V.
1
, Poletaev G.M.

2
, Kovalenko V.V.

3
, Starostenkov M.D.

2 

DETERMINATION OF THE RATIO OF GRAIN BOUNDARY TENSIONS 
IN A TRIPLE JUNCTION BY THE MOLECULAR DYNAMICS METHOD 

In the paper we consider two methods for determining the grain boundary tension in a triple junction using the molecular 
dynamics method on the example of nickel. The first method consisted in the search of an equilibrium relation of the angles be-
tween the boundaries in the junction by the computer simulation and the determination of the ratio of the tension of the bounda-
ries through the Yang relation. The second method consisted in finding the ratio of grain boundary energies. According to the ob-
tained data, the agreement between the two methods turned out to be quite good. 

When modeling the migration of the junction of the tilt <111> boundaries it was noted that the <111> boundaries migrate 
significantly faster than the <100> boundaries. At the same time, the mechanism of elongation of the low-angle <111> boundary 
during the migration of the triple junction was similar to the mechanism of elongation of the <100> boundary. With an elonga-
tion of the low-angle tilt boundary, the appearance of a new geometrically necessary grain boundary dislocation occurred in the 
already existing dislocation core or in the area of the triple junction. Wherein the Burgers vector changed jumpwise and, as a re-
sult, the velocity of junction migration and the elongation of the low-angle boundary changed stepwise. Migration slowed down 
before the formation of a new grain boundary dislocation and acceleration after. After the appearance of the new dislocation in 
the core of the existing one, these two dislocations repelled from each other and dispersed along their slip planes forming zigzag 
displacements of the atoms. This mechanism of the low-angle tilt boundary elongation during the migration of the triple junction 
turned out to be reversible – with a shortening of the length of the low-angle boundary, the reverse process took place: two dislo-
cations merged into one with a subsequent jumpwise decrease in the Burgers vector. 

Keywords: molecular dynamics, triple junction, grain boundary, boundary migration, triple junction migration, boundary 
energy, boundary tension, tilt boundary, computer simulation. 
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Введение 

Тройной стык границ зерен (или тройная 
линия) (triple junction, triple line – в англоязыч-
ной литературе) представляет собой линейный 
дефект, вдоль которого сопрягаются три раз-
лично ориентированных зерна или три зерно-
граничных поверхности. Взаимные углы, под 
которыми располагаются границы зерен в 
тройном стыке, определяются, как правило, 
энергией границ и их относительным натяже-
нием [1]. В большинстве случаев углы между 
границами в стыках близки к 120°, что свиде-
тельствует о примерно одинаковом натяжении 
(и, соответственно, энергии) многих границ [1, 
2]. Тем не менее, для таких границ, как малоуг-
ловые или специальные, натяжение значитель-
но меньше, чем для большеугловых границ, – 
углы между границами в тройных стыках с 
участием таких границ могут существенно от-
личаться от 120° [1, 3, 4]. Связь энергии границ 
с углами между ними в тройном стыке описы-
вает уравнение Херринга (Herring) [5, 6]: 
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где σi – энергия i-й границы зерен; in
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единичный вектор, нормальный к i-й границе; 
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 – единичный вектор, направленный от стыка 

вдоль i-й границы; iφ  – угол, характеризующий 

ориентацию i-й границы в пространстве (рис.1). 
Первое слагаемое в уравнении (1) описыва-

ет взаимное расположение границ зерен, отве-
чающее состоянию равновесия. Второе – рав-
новесие по отношению к повороту вокруг оси 
вдоль линии стыка. Вращение стыка может 
происходить не только на стадии его формиро-
вания, но и в процессе рекристаллизации и де-
формации [1]. 

 

Рис.1. Геометрические параметры тройного стыка    
к уравнению Херринга. Рисунок взят из [5] 

В случае равновесия тройного стыка, когда 
его конфигурация остается неизменной, вторым 
слагаемым в уравнении Херринга (1) можно 
пренебречь. Тогда для углов между границами 
зерен можно записать соотношение Янга 
(Young) [5-7]: 
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Уравнения Херринга и Янга используются 
для определения относительной энергии границ 
зерен по углам между ними в тройных стыках. 
В работах [3, 4], например, показано, что спе-
циальные границы, обладая относительно не-
большой энергией, могут примыкать к стыку 
даже под углом, близким к 90°. Кроме того, в 
работе [3] говорится, что натяжение большеуг-
ловых границ и границ смешанного типа при-
мерно одинаковое. 

Стыки, как и границы зерен, могут мигри-
ровать. Миграция тройных стыков и изменение 
их конфигурации играет важную роль при де-
формации поликристаллов с малым размером 
зерна, поэтому в настоящее время вопросу по-
движности тройных стыков уделяется большое 
внимание. Классические теории роста зерна в 
обычных крупнозернистых поликристаллах, 
как правило, предполагают, что тройные стыки 
обладают бесконечной подвижностью, и рост 
зерна реализуется посредством миграции гра-
ниц зерен. В рамках данных предположений 
кривизна границ зерен служит главной движу-
щей силой для процесса роста зерен, причем 
тройные стыки границ зерен характеризуются 
равновесными углами во время такого процес-
са. Однако, предположение, лежащие в основе 
классических теорий роста зерна являются дис-
куссионными особенно для случая нанокри-
сталлических материалов [8]. Так, эксперимен-
ты [9-13] и результаты компьютерного модели-
рования роста зерен [14, 15] показали, что по-
движность тройных стыков границ зерен явля-
ется конечной величиной. В работах [9-15] от-
мечается, что существует два температурных 
участка движения системы границ с тройным 
стыком в металлах: при низких температурах 
стык оказывает тормозящее влияние на по-
движность системы (стыковая кинетика) – его 
подвижность меньше, чем границ зерен; при 
высоких температурах подвижность системы 
определяется подвижностью границ зерен (гра-
ничная кинетика), то есть при высоких темпе-
ратурах стык становится более подвижным, 
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чем границы. Для различных материалов и ти-
пов границ зерен существует различная темпе-
ратура перехода от стыковой к граничной кине-
тике.  

В модели Швиндлермана Л.С. [9-11] рас-
сматривается миграция тройного стыка вслед-
ствие натяжения границ 1 и 2 (имеющих при-
близительно равные натяжения), которые «тя-
нут на себя» границу 3. Движение тройного 
стыка при этом происходит вдоль линии грани-
цы 3, а сама граница 3 удлиняется в процессе 
миграции. Согласно работам Швиндлермана 
Л.С. с соавторами [9-11], критерием перехода 
от граничной кинетики к стыковой при мигра-
ции тройного стыка является параметр Λ: 

σσ−ϕ
ϕ

=Λ
3cos2

2 ,                    (3) 

где φ – двугранный угол в вершине тройно-
го стыка (половина угла между границами 1 и 
2), σ – поверхностное натяжение границ 1 и 2 (в 
модели Швиндлермана Л.С. предполагается, 
что границы 1 и 2 имеют равные натяжения), σ3 
– поверхностное натяжение границы 3. При 
Λ<<1 угол φ→0 и скорость движения системы 
контролируется подвижностью тройного стыка 
(режим стыковой кинетики). Для Λ>>1 угол φ 
стремится к своему равновесному значению, 
характерному для неподвижной системы гра-
ниц. Скорость движения системы границ зерен 
с тройным стыком в этом случае не зависит от 
подвижности тройного стыка и определяется 
лишь свойствами границ (режим граничной ки-
нетики). При стыковой кинетике приведенная 
подвижность тройного стыка по Швиндлерма-
ну Л.С. [9-11] определяется по формуле 









−=

σσ−ϕ
υ

=
kT

H
A

a
A

tj
tjtj exp

cos2
0

3

,    (4) 

где υ – скорость миграции тройного стыка, 
а – расстояние между границами 1 и 2 в модели 
Швиндлермана Л.С, A0tj – предэкспоненциаль-
ный множитель, Htj – энергия активации мигра-
ции стыка, k – постоянная Больцмана, T – тем-
пература. 

Как видно, в формулах (3) и (4), необходи-
мых для определения относительной подвиж-
ности тройных стыков, используется отноше-
ние натяжений границ в стыке σ3/σ. Для приме-
нения математической модели миграции трой-
ного стыка при компьютерном моделировании 
возникает необходимость проведения дополни-
тельных исследований с целью определения 
отношения σ3/σ. Настоящая работа посвящена 

вычислению отношения σ3/σ с применением 
метода молекулярной динамики. 

1. Описание модели 

Исследование проводилось на примере 
тройных стыков границ наклона с осями разо-
риентации <111> и <100> в никеле. Отношение 
натяжений границ в стыке σ3/σ было найдено 
двумя методами: с помощью соотношения Янга 
(уравнение 2) и по значениям энергии стыкую-
щихся границ. 

В первом случае проводилось моделирова-
ние с помощью метода молекулярной динами-
ки установления равновесного соотношения 
углов между границами в стыке (рис.2) и опре-
деления отношения σ3/σ через соотношение Ян-
га [5-7]: 

χ
χ

=
σ
σ

sin

sin 33 ,                      (5) 

где χ3 – угол между границами 1 и 2 
(χ3=2φ), χ – среднее арифметическое углов χ1 и 
χ2 (в модели Швиндлермана предполагается, 
что углы χ1 и χ2 равны) (рис.3). 

Расчетный блок создавался в виде цилин-
дра (рис.2) достаточно большого диаметра для 
установления равновесных углов между грани-
цами. Диаметр расчетных блоков был равен 
примерно 260 Å. Блоки содержали от 55000 до 
59000 атомов. Толщина цилиндрических бло-
ков, напротив, подбиралась небольшой – 6 
атомных плоскостей, что позволяло при том же 
количестве атомов подбирать блоки большего 
диаметра. Для границ наклона <111> толщина 
составляла 12,2 Å, для границ <100> – 10,6 Å. 
Всего рассматривалось 8 тройных стыков: для 
осей разориентации <111> и <100> по 4 раз-
личных набора стыкующихся границ: 
15°/15°/30°, 30°/25°/5°, 30°/20°/10°, 5°/5°/10°. 
Боковая поверхность цилиндрических блоков в 
процессе компьютерного эксперимента была 
жестко закреплена (жесткие граничные усло-
вия). Вдоль оси Z были наложены периодиче-
ские граничные условия. 

Взаимодействия атомов никеля друг с дру-
гом в молекулярно-динамической модели опи-
сывались многочастичным потенциалом Клери-
Розато [16]. Данный потенциал хорошо зареко-
мендовал себя в ряде расчетов структурно-
энергетических характеристик металлов, вы-
полненных методом молекулярной динамики 
[17-31]. Шаг интегрирования по времени в ме-
тоде молекулярной динамики был равен 5 фс. 
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Температура в модели задавалась через началь-
ные скорости атомов согласно распределению 
Максвелла. 

 

Рис.2. Расчетный блок со стартовой конфигурацией 
границ в стыке для определения равновесных углов 
между границами зерен в стыке. Θ1, Θ2, Θ3 – углы 
разориентации зерен 

 

Рис.3. Положение границ определялось с помощью 
визулизатора средних расстояний до ближайших 
атомов. На рисунке изображен стык 
<111> 15°/15°/30° после компьютерного экспери-
мента в течение 2000 пс при температуре 1700 К 

Моделирование проводилось при темпера-
туре 1700 К в течение 2000 пс. Этой продолжи-
тельности компьютерного эксперимента было 
достаточно, чтобы при данной температуре 
установилась равновесная конфигурация гра-
ниц в тройном стыке. По завершению каждого 
эксперимента расчетный блок охлаждался до 0 
К для изучения конечной структуры и смеще-
ний атомов в процессе миграции границ зерен. 

2. Результаты и обсуждение 

При проведении компьютерных экспери-
ментов были обнаружены интересные особен-
ности, связанные с атомным механизмом изме-
нения длины малоугловой границы 3 – грани-
цы, которая удлиняется в результате миграции 
тройного стыка (вертикальная граница вверху 
на рисунках 2 и 3). Зарождение и исчезновение 
зернограничных дислокаций сопровождалось 
образованием зигзагообразных смещений ато-
мов. На рис.4 изображен пример образования 
новой зернограничной дислокации при удлине-
нии малоугловой границы 5° в результате ми-
грации большеугловых границ 30° (справа) и 
25° (слева). Появление новой дислокации явля-
ется геометрически необходимым. При посте-
пенном удлинении границы (за счет сокраще-
ния большеугловых границ 1 и 2) появление 
новой оборванной атомной полуплоскости, т.е. 
краевой дислокации, происходит не в чистом 
кристалле, а в области другого дефекта: другой 
дислокации или большугловой границы. На 
примере, изображенном на рис.4, удвоение век-
тора Бюргерса произошло в существующей 
зернограничной дислокации. После этого дис-
локации оттолкнулись друг от друга и разо-
шлись вдоль плоскостей скольжения с образо-
ванием зигзагообразных атомных смещений 
(рис.4б). 

Увеличение вектора Бюргерса происходило 
скачкообразно, в связи с чем скачкообразно из-
менялась скорость миграции стыка и удлинение 
границы 3. Наблюдалось замедление миграции 
перед образованием новой зернограничной 
дислокации и ускорение после. 

При моделировании миграции стыка гра-
ниц наклона <111> было замечено, что границы 
с такой осью разориентации мигрируют суще-
ственно быстрее границ <100>, что связано, по 
всей видимости, с отличием энергии образова-
ния зернограничных дислокаций в рассматри-
ваемых границах. Вместе с тем механизм удли-
нения малоугловой границы <111> был анало-
гичен механизму удлинения границы <100>. 
Более того, данный механизм оказался обратим 
– при сокращении длины малоугловой границы 
происходил обратный процесс: две дислокации 
соединялись в одну с последующим скачкооб-
разным уменьшением вектора Бюргерса. На 
рис.5 изображен пример зигзагообразных 
атомных смещений при сокращении малоугло-
вой границы <111> 10° при миграции тройного 
стыка <111> 5°/5°/10°. 
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                                            а)                                                                                             б) 

Рис.4. Механизм образования новой зернограничной дислокации при удлинении малоугловой границы 
наклона <100> 5° в результате миграции большеугловых границ <100> 30° (справа) и <100> 25° (слева):      
а) часть расчетного блока в проекции на плоскость XY; б) визуализация атомных смещений в той же части 
расчетного блока 

 

Рис.5. Зигзагообразные атомные смещения при сокращении малоугловой границы <111> 10° (вертикальная 
граница сверху) при миграции тройного стыка <111> 5°/5°/10° 

Второй метод определения отношения 
натяжений границ в тройном стыке σ3/σ заклю-
чался в нахождении отношения энергий границ 
зерен. При этом считалось, что натяжение гра-
ницы пропорционально ее энергии. Значения 
энергии границ были взяты из работы [31], где 
они были рассчитаны с использованием того же 
потенциала межатомных взаимодействий, что и 
в настоящей работе. На рис.6 приведены гра-
фики зависимостей энергии границ наклона 

<111> (а) и <100> (б) для металлов Ni, Cu, Al, 
взятые из работы [31-39]. 

Данный метод определения отношения 
σ3/σ, с нашей точки зрения, является более точ-
ным, поскольку в первом методе потенциально 
возможно больше погрешностей. Тем не менее, 
как оказалось, согласие между двумя методами 
достаточно хорошее. В таблице приведены по-
лученные с помощью обоих методов значения 
отношения σ3/σ для рассматриваемых тройных 
стыков. 
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                                               а)                                                                                        б) 

Рис.6. Графики зависимостей энергии границ наклона <111> (а) и <100> (б) от угла разориентации            
для металлов Ni, Cu, Al, взятые из работы [31] 

Таблица. Значения отношения σ3/σ для рассматриваемых тройных стыков 

Ось и углы разориентации 
стыкующихся границ χ

χ3 , модель (I) 
σ
σ3 , модель (I) 

σ
σ3 , теор. (II) 

<111> 15°/15°/30° 94 / 133 1,36 1,32 

<100> 15°/15°/30°  112 / 124 1,12 1,29 

<111> 30°/25°/5° 155 / 102,5 0,43 0,37 

<100> 30°/25°/5° 161 / 99,5 0,33 0,44 

<111> 30°/20°/10° 138 / 111 0,71 0,67 

<100> 30°/20°/10° 144 / 108 0,62 0,64 

<111> 5°/5°/10° 112 / 124 1,12 1,53 

<100> 5°/5°/10° 114 / 123 1,09 1,37 

 
Заключение 

В настоящей работе рассмотрены два ме-
тода определения натяжений границ зерен в 
тройном стыке с помощью метода молекуляр-
ной динамики на примере никеля. Первый ме-
тод заключался в поиске равновесного соотно-
шения углов между границами в стыке путем 
компьютерного моделирования и определения 
отношения натяжений границ через соотноше-
ние Янга. Второй метод заключался в нахожде-
нии отношения энергий границ зерен. При этом 
считалось, что натяжение границы пропорцио-
нально ее энергии. Второй метод определения 
отношения натяжений границ в стыке является 
более точным, тем не менее, согласие между 
двумя методами оказалось достаточно хорошее. 

При моделировании миграции стыка гра-
ниц наклона <111> было замечено, что границы 
с такой осью разориентации мигрируют суще-
ственно быстрее границ <100>, что связано, по 
всей видимости, с отличием энергии образова-
ния зернограничных дислокаций в рассматри-

ваемых границах. Вместе с тем механизм удли-
нения малоугловой границы <111> при мигра-
ции тройного стыка был аналогичен механизму 
удлинения границы <100>. При удлинении ма-
лоугловой границы наклона появление новой 
геометрически необходимой зернограничной 
дислокации происходило в уже существующем 
ядре дислокации или в области тройного стыка. 
При этом вектор Бюргерса изменялся скачко-
образно, в связи с чем скачкообразно изменя-
лась скорость миграции стыка и удлинение ма-
лоугловой границы. Наблюдалось замедление 
миграции перед образованием новой зерногра-
ничной дислокации и ускорение после. После 
возникновения новой дислокации в ядре суще-
ствующей эти две дислокации отталкивались 
друг от друга и расходились вдоль своих плос-
костей скольжения, образуя зигзагообразные 
смещения атомов. 

Данный механизм удлинения малоугловой 
границы наклона при миграции тройного стыка 
оказался обратим – при сокращении длины ма-
лоугловой границы происходил обратный про-
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цесс: две дислокации соединялись в одну с по-
следующим скачкообразным уменьшением 
вектора Бюргерса. 

Исследование выполнено при финансовой 
поддержке Министерства образования и науки 
РФ в рамках базовой части государственного 
задания (проект № 3.4820.2017/БЧ) и гранта 
РФФИ №16-48-190182 р_а. 
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