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Предисловие 

 
 

«ПРОЧНОСТЬ И ПЛАСТИЧНОСТЬ МАТЕРИАЛОВ ПРИ ВНЕШНИХ 
ЭНЕРГЕТИЧЕСКИХ ВОЗДЕЙСТВИЯХ» 

 
 

 
Сибирский государственный индустриальный университет 

 
 

Данный выпуск журнала посвящен 90-летию кафедры физики им. проф. В.М. Финкеля Сибир-
ского государственного индустриального университета и ее научной школе «Прочность и пла-
стичность материалов при внешних энергетических воздействиях». Кафедра физики является 
мощным научно-педагогическим коллективом с оригинальной физической тематикой, посвящен-
ной проблемам прочности и пластичности твердых тел. Этот процесс становления генетически 
связан с руководством кафедрой профессором Виктором Моисеевичем Финкелем, чье имя она 
сейчас носит. Его приемники: профессор Лев Борисович Зуев и нынешний заведующий профессор 
Виктор Евгеньевич Громов сохранили и преумножили научно-исследовательские традиции кол-
лектива кафедры физики. 

Школа органично объединяет три научных направления: фундаментальное (изучение физиче-
ских механизмов внешних электромагнитных воздействий на прочность и пластичность материа-
лов), прикладное (использование достижений физического материаловедения в современных тех-
нологиях обработки металлов давлением) и методическое (аппаратурное обеспечение эксперимен-
тов в области физики прочности и пластичности). Таким образом, свое 90-летие кафедра встречает 
достойно с обоснованной уверенностью в будущем. 

Выяснение физических механизмов формирования и эволюции структурно-фазовых состоя-
ний и дислокационной субструктуры в сталях и сплавах при внешних энергетических воздействи-
ях – одна из важнейших задач физики твердого тела. Экспериментальные исследования структур и 
фазового состава, формирующихся в сечении изделий в результате таких воздействий, очень важ-
ны для понимания физической природы превращений, поскольку позволяют целенаправленно из-



 

 
290 

менять структуру и эксплуатационные параметры изделий. При этом получение необходимого 
комплекса высоких прочностных и пластических свойств требует понимания физических меха-
низмов и природы структурно-фазовых изменений на всех масштабных условиях – от макро до 
нано. Значительная роль в решении фундаментальных и прикладных задач принадлежит теорети-
ческим подходам и модельным представлениям. 

Спектр способов внешних энергетических воздействий достаточно широк: традиционные ви-
ды химико-термической и термомеханической обработок, лазерная, плазменная, ультразвуковая 
обработка, электронные и ионные пучки и т.д. Способы поверхностного модифицирования, ис-
пользующие концентрированные потоки энергии, такие как лазерное излучение, мощные элек-
тронные и ионные пучки, плазменные потоки и струи, являются очень экономичными. Они позво-
ляют проводить обработку локально, т.е. в тех местах, которые непосредственно испытывают раз-
рушение в процессе эксплуатации детали. Один из таких конструктивно простых способов, полу-
чивших развитие в последнее десятилетие, состоит в легировании поверхности импульсными 
плазменными струями, формируемыми при электрическом взрыве проводников. Электровзрывное 
легирование (ЭВЛ) проводится с оплавлением поверхности, а распределение легирующих элемен-
тов по глубине осуществляется конвективными процессами. Улучшение качества поверхности 
после ЭВЛ эффективно достигается при дополнительной электронно-пучковой обработке. 

Слабые и сильные электомагнитные поля и токи вот уже на протяжении последних 50 лет яв-
ляются эффективным инструментом управления прочностью и пластичностью. Огромный объем 
выполненных исследований показал актуальность и практическую значимость этих методов в фи-
зике конденсированного состояния. 

Получение покрытий с высокими эксплуатационными характеристиками, обеспечивающими 
повышение надежности и долговечности работы изделий в экстремальных условиях, характери-
зующихся повышенными механическими нагрузками, износом, коррозией, наличием агрессивных 
сред и циклическим воздействием, является фундаментальной задачей. 

Особенность всех статей в том, что они идейно и стилистически находятся в рамках научной 
школы кафедры физики, и их логически легко отнести к трем названным направлениям. 
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КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССА УКРУПНЕНИЯ ЗЕРЕН 
ГЦК КРИСТАЛЛОВ ПРИ ВНЕШНИХ ЭНЕРГЕТИЧЕСКИХ ВОЗДЕЙСТВИЯХ 

А.В. Маркидонов1,2†, В.В. Коваленко1, М.Д. Старостенков3 
†markidonov_artem@mail.ru 

1Сибирский государственный индустриальный университет, ул. Кирова, 42, 654007, Новокузнецк, Россия 
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3Алтайский государственный технический университет им. И.И. Ползунова, пр. Ленина, 46, 656038, Барнаул, Россия 

Данная статья посвящена исследованию методом молекулярной динамики атомных механизмов укрупнения зерен кри-
сталлов с ГЦК решеткой, осуществляемых путем миграции межзеренных границ, инициированной ударными послека-
скадными волнами. Возникновение данных волн обусловлено воздействием на поверхность твердого тела высокоэнер-
гетическими частицами. Моделирование проводилось с помощью пакета XMD. Межчастичное взаимодействие описы-
валось с помощью потенциала, построенного с применением метода погруженного атома, базирующегося на квантово-
механической теории функционала электронной плотности. Рассматривались модели кристаллов, содержащих границы 
зерен наклона, кручения и смешанного типа. Проведенное исследование показало, что инициированный ударными вол-
нами рост зерен наблюдается при создании в расчетной ячейке деформации растяжения. В случае наличия границы зе-
рен кручения миграция границы осуществляется по двум основным механизмам, каждый из которых становиться доми-
нирующим при определенных углах разориентации зерен. Первый, характерный для малоугловых границ, заключается в 
кооперативных атомных смещениях по кольцевым траекториям вдоль зернограничных дислокаций, приводящим к по-
вороту атомной плоскости одного из зерен. Второй механизм, наблюдаемый при большеугловых границах, заключается 
в локальной аморфизации структуры первого зерна с последующей кристаллизацией на втором зерне. При рассмотре-
нии границы зерен наклона миграция наблюдается в случае зарождения поры при локализации избыточного свободного 
объема в межзеренной области. Поэтому для упрощения реализации данного механизма при моделировании в одно из 
зерен вводились вакансии. Отличительной чертой механизма миграции границы зерен наклона под воздействием удар-
ных волн является возможность его реализации при температурах, недостаточных для активации диффузионных про-
цессов. Миграция границы зерен смешанного типа осуществляется по механизмам, характерным как для границы зерен 
наклона так и кручения. 
Ключевые слова: моделирование, зерно, граница, миграция, волна, деформация. 

COMPUTER SIMULATION OF THE ENLARGEMENT OF GRAINS OF FCC CRYSTALS 
UNDER EXTERNAL ENERGY INFLUENCES 

A.V. Markidonov1,2†, V.V. Kovalenko1, M.D. Starostenkov3 
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This article is devoted to the study by molecular dynamics of the atomic mechanisms of the enlargement of crystal grains with an 
fcc lattice, carried out by the migration of grain boundaries initiated by shock after-cascade waves. The occurrence of these 
waves is due to the action on the surface of a solid by high-energy particles. Modeling was carried out using the XMD package. 
Interparticle interaction was described using a potential constructed using the immersed atom method, based on the quantum me-
chanical theory of the electron density functional. Models of crystals containing grain boundaries of tilt, torsion, and mixed type 
were considered. The study showed that grain growth initiated by shock waves is observed when tensile strain is created in the 
calculated cell. In the case of the boundary of torsion grains, the migration of the boundary is carried out according to two main 
mechanisms, each of which becomes dominant at certain angles of grain disorientation. The first, characteristic of small-angle 
boundaries, consists in cooperative atomic displacements along annular trajectories along grain-boundary dislocations, leading to 
a rotation of the atomic plane of one of the grains. The second mechanism observed at high-angle boundaries is local amorphiza-
tion of the structure of the first grain, followed by crystallization on the second grain. When considering the grain boundary of 
the slope, migration is observed in the case of pore nucleation upon localization of the excess free volume in the intergranular re-
gion. Therefore, to simplify the implementation of this mechanism during modeling, vacancies were introduced into one of the 
grains. A distinctive feature of the mechanism of migration of the grain boundary of the slope under the influence of shock waves 
is the possibility of its implementation at temperatures insufficient to activate diffusion processes. Mixed grain boundary migra-
tion is carried out by mechanisms characteristic of both the grain boundary of tilt and torsion. 
Keywords: modeling, grain, border, migration, wave, deformation. 
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Введение 

Границы зерен играют немаловажную роль 
при рассмотрении различных радиационно-
стимулированных явлений. Так, например, из-
вестно, что образующиеся в результате воздей-
ствия на поверхность твердого тела ускорен-
ными частицами межузельные атомы мигри-
руют к стокам, которыми являются границы зе-
рен, и образуют сегрегации, закрепляющие 
дислокации, и тем самым способствуя росту 
предела текучести облученного материала. При 
повышении температуры увеличивается диф-
фузионная подвижность вакансий и по грани-
цам зерен формируется пористость, являющая-
ся причиной радиационного охрупчивания. 

Увеличение размеров зерен может отрица-
тельно сказываться на свойства нанокристал-
лов. Основным механизмом роста является ми-
грация границ и слияние зерен в результате 
термообработки или механического деформи-
рования [1]. Кроме того, существуют экспери-
ментальные свидетельства миграции границ в 
результате облучения высокоэнергетическими 
частицами [2-4]. 

Несмотря на важность осуществления кон-
троля над процессом увеличения размеров зе-
рен при внешнем воздействии некоторые дета-
ли механизма миграции границ на атомном 
уровне не совсем понятны, поэтому необходи-
мо более тщательное его изучение, в том числе 
с использованием возможностей современных 
вычислительных машин. Как правило, считает-
ся, что миграции границы способствует нали-
чие на ней подвижных дефектов, таких как ва-
кансии, примеси или дислокации, но сущест-
вуют работы, в которых миграция границ на-
блюдалась без участия дефектов [5]. С помо-
щью только экспериментальных методов ис-
следования, по-видимому, не удастся получить 
информацию о механизмах миграции отдельно 
взятой границы, так как при исследовании рос-
та зерен результаты представляют собой усред-
нение данных по большому числу зерен. По-
этому для проведения подобного исследования 
предпочтительней использовать компьютерное 
моделирование. 

Необходимо оговорить, что по современ-
ным представлениям воздействие потока высо-
коэнергетических частиц на твердое тело со-
провождается образованием ударных послека-
скадных волн [6], формирующихся в результате 
резкого расширения сильно разогретой каскад-
ной области. Этот эффект обусловлен разницей 
во времени термализации атомных колебаний в 
рассматриваемой конечной области и отвода от 

нее тепла. Роль подобных волн в различных ра-
диационно-стимулированных явлениях не до 
конца понятна, и поэтому требуются дополни-
тельные исследования. Ранее были проведены 
исследования [7-10] в которых получены ре-
зультаты, свидетельствующие о возможности 
модификации дефектной структуры кристалла 
ударными послекаскадными волнами путем пе-
ремещения отдельных дефектов, даже при тем-
пературах, когда диффузионные процессы не 
активны. 

Целью представленной работы является 
определение с помощью метода молекулярной 
динамики атомных механизмов миграции меж-
зеренных границ под воздействием ударных 
волн, генерируемых в кристалле. 

1. Методика исследования 

Исследование проводилось с помощью ме-
тода молекулярной динамики на расчетной 
ячейке, моделирующей кристалл никеля. В ка-
честве потенциальной функции межатомного 
взаимодействия использовался потенциал 
Джонсона, рассчитанный в рамках метода по-
груженного атома. Температура расчетной 
ячейки задавалась путем присвоения атомам 
случайных скоростей в соответствии с распре-
делением Максвелла-Больцмана для указанной 
температуры. Шаг численного интегрирования 
уравнений движения равнялся 5 фс. Компью-
терный эксперимент проводился на расчетной 
ячейке, оси которой соответствовали кристал-
лографическим направлениям [1 10] , [112]  и 
[111] . Параметр решетки равнялся 3.52 Å. При 
проведении вычислений использовался пакет 
XMD и программа визуализации OVITO. 

Расчеты проводились на моделях трех ти-
пов, содержащих границу наклона, кручения и 
смешанного типа. Для конструирования грани-
цы зерен наклона применялась методика, изло-
женная в [11]. Граница зерен общего типа соз-
давалась путем разбиения расчетной ячейки в 
форме параллелепипеда на две части и поворо-
та их относительно друг друга вдоль оси [111], 
которая параллельна плоскости создаваемой 
границы, на некоторый угол θ/2. Получившиеся 
зерна сближались на расстояние, при котором 
потенциальная энергия расчетной ячейки ми-
нимальна, после чего следовала процедура ре-
лаксации. При создании границы зерен круче-
ния использовалась методика, аналогичная 
предложенной в работе [12]. Для этого осуще-
ствлялся поворот двух частей, на которые раз-
бивалась расчетная ячейка цилиндрической 
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формы, в противоположные стороны относи-
тельно друг друга на некоторый угол γ/2 вдоль 
оси [1 10] , являющейся перпендикулярной 
плоскости создаваемой границы. При создании 
границы зерен смешанного типа использова-
лись обе методики, в результате чего одно из 
зерен цилиндрической расчетной ячейки пово-
рачивалось на углы θ и γ вдоль оси, являющей-
ся параллельной и перпендикулярной созда-
ваемой границы соответственно. В каждой мо-
дели поликристалла сохранение геометрии рас-
четной ячейки достигалась использованием 
комбинации жестких и периодических гранич-
ных условий. Проверка адекватности постро-
енных моделей осуществлялась путем расчета 
удельной энергии, отнесенной к единице пло-
щади границы, которая вычислялась как раз-
ность энергии расчетной ячейки, содержащей 
границу зерен, и энергии идеальной расчетной 
ячейки, состоящей из того же числа атомов. 
Полученные значения не противоречили дан-
ным, представленным в работах сторонних ав-
торов, и поэтому было принято решение о воз-
можности их использования. 

Ударная волна, по аналогии с методикой в 
работе [13], создавалась путем выделения в 
расчетной ячейке кристаллографической плос-
кости (1 10) , содержащей граничные атомы, и 
присвоения им равной по величине скорости, 
превышающей скорость продольных звуковых 
волн, вектор которой ориентирован по нормали 
к выделенной плоскости. Выбор плотноупако-
ванного кристаллографического направление 
обусловлен наличием механизма фокусировки 
энергии, в результате которого сферическая 
волна трансформируется во фрагменты плоских 
волн, распространяющихся именно вдоль таких 
направлений. В результате последующих атом-
ных соударений формируется бегущая волна, 
ширина фронта которой не превышает не-
скольких межатомных расстояний, а амплитуда 
смещений атомов значительно превосходит ам-
плитуду тепловых колебаний. При этом для то-
го чтобы исключить рост температуры расчет-
ной ячейки, возникающий при создании удар-
ной волны, использовался пропорциональный 
термостат. 

2. Результаты исследования и их обсуждение 

В результате проведенного исследования 
выяснилось, что построенные модели поликри-
сталлов остаются стабильными при генерации в 
них ударных волн в широком диапазоне темпе-
ратуры расчетной ячейки, и процесс миграции 

границы зерен не наблюдается. Активировать 
данный процесс возможно с помощью допол-
нительных напряжений в расчетной ячейке, 
создавая в ней деформацию растяжения. Так, 
например, граница зерен кручения при созда-
нии подобных деформаций и поддержании 
температуры расчетной ячейки не ниже поло-
вины температуры плавления начинает мигри-
ровать по направлению к источнику генерации 
волн, в результате чего осуществляется рост 
одного из зерен. Увеличение числа генерируе-
мых ударных волн приводит к большему росту 
зерна. Так на рис.1 представлены срезы атом-
ных плоскостей расчетной ячейки, демонстри-
рующие последовательный рост зерна. Отме-
тим, что повороту всей атомной плоскости пре-
пятствует использование жестких граничных 
условий. 

Молекулярно-динамическое моделирова-
ние показало, что существует два атомистиче-
ских механизма миграции границы зерен кру-
чения. При малых углах разориентации мигра-
ция осуществляется путем кооперативных 
смещений групп атомов вдоль ядер зерногра-
ничных дислокаций. Данный процесс приводит 
к повороту атомной плоскости на угол γ. Для 
большеугловых границ зерен, когда ядра дис-
локаций начинают перекрываться, домини-
рующим механизмом миграции границы стано-
виться локальная аморфизация структуры, воз-
никающая при прохождении ударной волны по 
зернограничной области, с последующей по-
вторной кристаллизацией на втором зерне. 

Процесс миграции границы зерен наклона 
удалось активировать ударными волнами при 
более низких температурах расчетной ячейки, 
но при этом одним из необходимых условий 
являлось присутствие в ячейке вакансий. Так, 
например, если в одном из зерен имеется неко-
торое число вакансий, распределенных случай-
ным образом, а во втором зерне генерируется 
ударная волна, то после ее прохождения на-
блюдается смещение вакансий по направлению 
к границе зерен, не смотря на то, что темпера-
тура расчетной ячейки не достаточна для тер-
моактивации диффузии. В случае возбуждения 
нескольких волн, вакансии начинают оседать 
на зернограничных дислокациях с последую-
щей делокализацией. Деформация всесторонне-
го растяжения способствует направленному 
дрейфу вакансий и порообразованию в зерно-
граничной области, что дополнительно облег-
чается тем, что свободный объем границы, обо-
собляющий зерна друг от друга, создает растя-
гивающие напряжения. Как показано в работе 
[14] наибольшей устойчивостью в зерногра-
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ничной области обладает пора, пересекающая 
ядра дислокаций. Поэтому после генерации не-
скольких ударных волн и последующей релак-
сации структуры, наблюдалось перемещение 
зародыша поры по направлению к источнику 
волн, после чего экстраплоскость дислокации 
«прорастает» вглубь кристалла, что значитель-
но упрощается в условиях растяжения. В даль-
нейшем начинает происходить скольжение 
дислокаций, удаленных от поры, стремящихся 
выстроиться в вертикальную стенку, в резуль-

тате чего наблюдается выгибание границы. По-
следующее смещение группы освобожденных 
решеточных дислокаций вызывает локальную 
пластическую деформацию и образование уд-
линенного зерна (см. рис.2а). Кроме того, при 
увеличении величины деформации, например 
до ε = 4%, пора формируется на месте стыка зе-
рен, и, смещаясь под действием создаваемых 
ударных волн, также способствует росту зерна 
(см. рис.2.б). 

 
Рис.1. Срезы плоскостей (1 10)  одного из зерен расчетной ячейки (γ = 20°) после прохождения четырех 
ударных волн, генерируемых через 2.5 пс вычислений, при всесторонней деформации, равной по величине 
4%. Поддерживаемая температура системы равна 900  К 

 
Рис.2. Фрагмент плоскости (111) расчетной ячейки, содержащей границу зерен с углом разориентации              
θ = 18°, после прохождения десяти ударных волн, генерируемых через 2.5 пс, при всесторонней деформа-
ции, равной по величине 3% (б) и 4% (в). Поддерживаемая температура системы равна 300  К. Цветовая      
визуализация выполнена на основе расчета параметра центральной симметрии [15] 
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Миграция границы зерен смешанного типа 
реализуется с помощью комбинации механиз-
мов, описанных выше. Под воздействием удар-
ных волн наблюдается одновременный поворот 
одного из зерен и смещение зернограничных 
дислокаций по направлению к источнику волн. 

Доминирование каждого из механизмов зави-
сит от величины углов θ и γ. Если θ >> γ, то бо-
лее заметно смещение стенки дислокаций, а ес-
ли θ << γ, – то повороты атомных плоскостей 
(см. рис.3). 

 
Рис.3. Фрагмент плоскости (111) расчетной ячейки, содержащей границу зерен с углами разориентации             
γ = 5°, θ = 10° (а) и γ = 10°, θ = 5° (б) после прохождения десяти ударных волн, генерируемых через 2.5 пс, 
при всесторонней деформации, равной по величине 4%. Поддерживаемая температура системы равна 900  К. 
Цветовая визуализация выполнена на основе расчета параметра центральной симметрии 

В конце необходимо оговорить следующее. 
В работе [16] предложена теоретическая мо-
дель, согласно которой испускание границами 
зерен частичных дислокаций Шокли является 
энергетически выгодным процессом. Анализ 
построенных моделей с помощью метода, 
предложенного в работе [17], также показал 
образование большого числа сегментов частич-
ных дислокаций Шокли в зернограничной об-
ласти при миграции границ смешанного типа, 
которое уменьшается по мере увеличения угла 
θ. Таким образом, можно сделать вывод, что 
полученные результаты не противоречат из-
вестным теоретическим моделям. 

Заключение 

Результаты моделирования свидетельству-
ют о возможности инициации миграции межзе-
ренных границ воздействием на них ударных 
послекаскадных волн, что приводит к укрупне-
нию зерен ГЦК кристалла. При этом для границ 

наклона и кручения существуют различные 
атомные механизмы миграции. Для границ 
смешанного типа проявление каждого из меха-
низмов зависит от углов разориентации. Ре-
зультаты моделирования могут быть использо-
ваны в радиационном материаловедении, нано-
инженерии, при ультразвуковой обработке ма-
териалов и построении новых математических 
моделей. 

Исследование выполнено при финансовой 
поддержке РФФИ и Администрации Алтай-
ского края в рамках научного проекта №18-42-
220002 р_а. 
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