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МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ ДЕФОРМАЦИИ 
НАНОКРИСТАЛЛИЧЕСКОГО НИКЕЛЯ*

Полетаев Г.М.1, д.ф.-м.н., профессор, заведующий кафедрой высшей математики 
и математического моделирования ( gmpoletaev@mail.ru )

Новоселова Д.В.1, к.ф.-м.н., докторант кафедры высшей математики 
и математического моделирования ( dmitdarya@mail.ru)

Зоря И.В.2, к.т.н., директор архитектурно-строительного института ( zorya.i@mail.ru )
Старостенков М.Д.1, д.ф.-м.н., профессор, заведующий кафедрой физики ( genphys@mail.ru )

1 Алтайский государственный технический университет им. И.И. Ползунова
(656038, Россия, Барнаул, пр. Ленина, 46)

2 Сибирский государственный индустриальный университет
(654007, Россия, Кемеровская обл., Новокузнецк, ул. Кирова, 42)

Аннотация. С помощью метода молекулярной динамики проведено исследование структурных трансформаций в нанокристаллическом никеле, 
содержащем границы наклона <111> и <100>, под действием деформации. Нанокристаллический никель создавали в модели путем крис
таллизации из жидкого состояния расчетного блока в форме пластины толщиной 1,5 – 2,0 нм, содержащей специально введенные крис
таллические затравки – цилиндрические кристаллические области с неподвижно зафиксированными атомами. При создании расчетного 
блока цилиндрические области с кристаллической структурой поворачивали на случайные либо заданные углы вокруг центральной оси 
цилиндров. Это делалось для того, чтобы конечные кристаллические зерна имели по завершении кристаллизации между собой границы 
наклона. Взаимодействия атомов никеля друг с другом описывали с помощью многочастичных потенциалов Клери-Розато, построенных 
в модели сильной связи. Деформацию сжатия или растяжения задавали путем изменения межатомных расстояний вдоль заданной оси. 
Основное внимание уделяли изучению механизма пластической деформации с участием границ зерен и тройных стыков. Решали следую
щие вопросы: что преимущественно является инициатором пластических сдвигов: поверхность или граница; имеются ли проявления 
самоорганизации в этом случае; генерируются ли дислокации или механизм пластической деформации в случае нанокристаллической 
структуры в основном связан с зернограничным проскальзыванием. В настоящей работе в результате моделирования было выяснено, 
что пластическая деформация при размере зерен порядка нескольких нанометров осуществляется преимущественно посредством зер-
нограничного проскальзывания без образования дислокаций и внутризеренного скольжения, причем зернограничное проскальзывание в 
некоторых случаях сопровождает вращение зерен. Смещения атомов в процессе пластической деформации в рассматриваемых матери-
алах в первую очередь формировались от свободных поверхностей: при растяжении атомные смещения, как правило, были направлены 
от поверхности в глубь поликристалла, при сжатии – наоборот, в сторону поверхности. В результате воздействия деформации процесс 
рекристаллизации протекал в моделируемом нанокристаллическом никеле интенсивнее, интенсивнее также в этом случае мигрировали 
дефекты и избыточный свободный объем к границам раздела (границам зерен и свободной поверхности).

Ключевые слова: молекулярная динамика, граница зерен, граница наклона, тройной стык, свободный объем, деформация, зернограничное про-
скальзывание.

DOI: 10.17073/0368-0797-2017-4-298-303

В последнее время большое внимание уделяется ма-
териалам с очень малым размером зерен – ультрамелко-
зернистым материалам. К ним относятся субмикрокри-
сталлические со средним размером зерен около 100  нм 
и нанокристаллические с размером зерен порядка нес
кольких десятков нанометров. Повышенный интерес к 
ним связан с их уникальными физико-механическими 
свойствами: более высокими, чем у обычных поликрис
таллов, прочностью и пластичностью; уникальными 
тепловыми и магнитными свойствами; относительно 

высоким коэффициентом самодиффузии и т.д.  [1  –  4]. 
Малый размер зерен обусловливает большую разви-
тость и протяженность межзеренных границ раздела. 
В  нанокристаллических материалах с размером зе-
рен от 10 до 100  нм на границы раздела приходится 
от 10 до 50  % вещества (при толщине границ, равной 
0,5  –  1,5  нм) [1, 5], что свидетельствует о существенной 
роли границ зерен и тройных стыков в большинстве 
процессов и явлений в этих материалах.

Тройной стык зерен представляет собой линейный 
дефект, вдоль которого сопрягаются три границы зе-
рен. Согласно экспериментальным данным диффу-
зия в области тройного стыка границ зерен протека-
ет значительно интенсивнее, чем вдоль самих границ 
[3,  6,  7], а его структура является сравнительно более 
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«рыхлой»  [1] (даже с включениями аморфной фазы 
[8]), то есть с более высоким содержанием свободного 
объема по сравнению с образующими этот стык гра-
ницами зерен. В работе [9] с помощью компьютерного 
моделирования ранее было показано, что избыточный 
свободный объем образуется в стыках преимущест-
венно в процессе кристаллизации в результате «за-
пирания» плотности жидкой фазы при встрече трех 
фронтов кристаллизации и, как следствие, концент-
рирования избыточного свободного объема в трой-
ном стыке после затвердевания. Накопление вектора 
Бюргерса при зернограничном проскальзывании и 
образование в стыке дислокационного или дисклина-
ционного комплекса в работе [9] представлялось вто-
ростепенной причиной.

Границы зерен оказывают существенное влияние 
на такие важные процессы, происходящие в поликрис
таллах, как ползучесть и сверхпластичность. В настоя
щее время установлено, что ползучесть осуществля-
ется при коррелированном действии зернограничного 
проскальзывания (ЗГП) и внутризеренного скольжения 
(ВЗС)  [10]. Под ЗГП принято понимать смещение одно-
го зерна относительно другого вдоль общей поверхнос
ти границы; ВЗС обычно происходит в плотноупако-
ванных плоскостях и в некоторых случаях наблюдается 
совместно с ЗГП. Другим эффектом, определяющую 
роль в котором играют границы зерен, является струк-
турная сверхпластичность. Сверхпластичность  –  явле
ние аномально высокой пластичности металлов и 
сплавов, проявляющееся при создании в них ультра-
мелкозернистой структуры и деформации в определен-
ном температурно-скоростном диапазоне [11]. 

В работах [12, 13] М.Ю. Гуткин и И.А. Овидько 
выделили следующие механизмы, обусловливающие 
пластичность ультрамелкозернистых металлов: диффу-
зия по границам зерен, диффузия по тройным стыкам, 
ротационная пластическая деформация зерен (враще-
ние зерен), ЗГП. Ведущим механизмом, обеспечиваю
щим ползучесть и сверхпластичность, является, по 
мнению многих исследователей, зернограничное про-
скальзывание. 

Настоящая работа посвящена исследованию с по-
мощью метода молекулярной динамики структурных 
трансформаций в нанокристаллическом никеле, содер-
жащем границы наклона <111> и <100>, под действием 
деформации.

Моделирование проводили с помощью метода мо-
лекулярной динамики. Нанокристаллический никель 
создавали в модели путем кристаллизации расчетного 
блока в форме пластины (один из размеров расчетно-
го блока задавали сравнительно небольшим – около 
1,5  –  2,0  нм), содержащем специально введенные крис
таллические затравки (зародыши) – цилиндрические 
кристаллические области с неподвижно зафиксирован-
ными атомами. Кристаллические затравки использова-
ли по причине сложности моделирования кристаллиза-

ции в молекулярно-динамической модели из жидкого 
состояния при типичных для этого метода скоростях 
охлаждения. Дело в том, что для формирования кри-
сталлической структуры из жидкого состояния тре-
буются очень малые, по меркам молекулярной дина-
мики, скорости охлаждения – примерно 1012  К/с [14]. 
При обычных (1015  –  1016  К/с) скоростях охлаждения, 
используемых в молекулярной динамике, при затвер-
девании из жидкого состояния образуется аморфная 
структура  [14]. При создании расчетного блока цилин-
дрические области с кристаллической структурой по-
ворачивали на случайные либо заданные углы вокруг 
центральной оси цилиндров; это делали для того, что-
бы конечные кристаллические зерна имели по заверше-
нии кристаллизации между собой границы наклона. 

На рис.  1 показан пример расчетного блока, содер-
жащего четыре кристаллические затравки. Расчетные 
блоки содержали 20  –  30 тысяч атомов. Толщина рас-
четных блоков вдоль оси Z составляла 4  –  5  параметров 
решетки (15  –  20  Å). Рассматривали расчетные блоки, 
плоскость XY которых соответствовала кристаллогра-
фическим плоскостям (111) и (100). Граничные условия 
вдоль осей X и Z задавали периодические, вдоль оси Y  – 
свободные, чтобы расчетный блок имел возможность 
менять объем в процессе кристаллизации и изменения 
температуры.

Взаимодействия атомов никеля друг с другом опи-
сывали многочастичным потенциалом Клери-Роза-
то  [15], который хорошо зарекомендовал себя в ряде 
расчетов структурно-энергетических характеристик 
металлов, выполненных методом молекулярной дина-
мики [16  –  20]. Шаг интегрирования по времени в ме-

Рис. 1. Пример расчетного блока для моделирования кристаллиза-
ции (кристаллические затравки (кристаллические зародыши) выде-
лены в виде цилиндрических областей и отмечены буквой «C»)

Fig. 1. An example of the calculation block for crystallization modeling 
(crystalline seeds (crystalline embryos) are identified in the form of 

cylindrical zones and marked with the letter “C’)
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тоде молекулярной динамики равен 5  фс. Температуру 
в модели задавали через начальные скорости атомов 
согласно распределению Максвелла.

Кристаллизацию в молекулярно-динамической мо-
дели проводили по следующей схеме. Сначала расчет-
ный блок плавили путем нагревания до температуры 
3000  К. Затем постепенно охлаждали, при этом темпе-
ратура ступенчато изменялась от 1500 до 800  К. При 
каждой температуре расчет проводили от нескольких 
десятков до нескольких сотен пикосекунд. При зада-
нии той или иной температуры все межатомные рас-
стояния в расчетном блоке изменялись в соответствии 
с коэффициентом теплового расширения. Получен-
ные таким образом нанокристаллические структуры 
являлись стартовыми для проведения исследований 
структурной трансформации в условиях деформации 
(рис.  2,  а,  3,  а). 

Деформацию сжатия или растяжения задавали пу-
тем изменения межатомных расстояний вдоль оси X 
(рис.  1). Использование движущихся «зажимов» в этом 
случае невозможно, поскольку они подразумевают на-
ложение жестких граничных условий, оказывающих 
значительное влияние на формирование структуры 
вблизи них. Основное внимание уделяли изучению ме-
ханизма пластической деформации с участием границ 

зерен и тройных стыков. Решали следующие вопросы: 
что преимущественно является инициатором пласти
ческих сдвигов – поверхность или граница; имеются 
ли проявления самоорганизации в этом случае; генери
руются ли дислокации (то есть внутризеренное сколь-
жение) или механизм пластической деформации в слу-
чае нанокристаллической структуры в основном связан 
с зернограничным проскальзыванием. 

На рис.  2 приведены изображения расчетного блока 
с ориентацией XY (111) после деформации растяжения 
и сжатия, а также соответствующие картины смеще-
ний атомов в процессе структурной трансформации. 
На рис.  3 приведены аналогичные изображения для 
ориентации XY (100). Деформацию сжатия и растяже-
ния задавали достаточной для инициации пластиче-
ских трансформаций в моделируемом поликристалле; 
3  %  в  случаях, представленных на рис.  2 и 3. Деформа-
цию проводили при начальной температуре 0  К. В  те-
чение структурных трансформаций, обусловленных 
пластической деформацией, температура повышалась. 
Изображения (рис.  2,  3) получены после заключитель-
ного охлаждения. 

В процессе пластической деформации в связи с 
очень малым размером кристаллических зерен обра-
зования дислокаций и внутризеренного скольжения не 

Рис. 2. Изображения расчетного блока (1) в плоскости XY и соответствующие картины атомных смещений (2) (показаны 
только смещения больше 1,3 Å) после компьютерного эксперимента в течение 30 пс (плоскость XY соответствует ориентации (111)):

a – стартовая структура; б – при деформации растяжения 3 %; в – при деформации сжатия 3 % 

Fig. 2. Images of the calculation block (1) in XY plane and corresponding patterns of atomic displacements (2) (only displacements larger than 1.3 Å 
are shown) after the computer experiment during 30 ps (the XY plane corresponds to the orientation (111)):

a – starting structure; б – with a tensile deformation of 3 %; в – with a compression deformation of 3 % 
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наблюдали. Пластическая деформация в рассматривае
мых поликристаллах осуществлялась преимуществен-
но посредством зернограничного проскальзывания. 
Этот результат согласуется с экспериментальными 
результатами, касающимися явления сверхпластич-
ности в ультрамелкозернистых материалах [9]. Кро-
ме того, на полученных картинах атомных смещений 
присутствуют все механизмы, обуславливающие, со-
гласно работам М.Ю. Гуткина и И.А. Овидько [10,  11], 
пластичность ультрамелкозернистых материалов: зер-
нограничное проскальзывание, диффузия по границам 
зерен и тройным стыкам, ротационная пластическая 
деформация зерен (вращение зерен). 

При непосредственном наблюдении атомных сме-
щений в процессе компьютерного экспериемнта было 
выяснено, что смещения атомов в первую очередь воз-
никали от свободных поверхностей. Причем в случае 
растяжения смещения были направлены от поверхно-
сти в глубь расчетного блока, в случае сжатия – наобо-
рот, в сторону поверхности. 

В результате воздействия деформации процесс ре-
кристаллизации протекал в рассматриваемых расчет-
ных блоках интенсивнее: на рис.  2,  б,  в, 3,  б,  в видно, 
что вследствие деформации количество различных де-
фектов, ширина границ и связанная с ними доля сво-

бодного объема стали меньше, особенно в результате 
деформации сжатия. По всей видимости, при сжатии 
структурные трансформации приводят к тому, что 
часть свободного объема вытесняется на свободную 
поверхность. Но даже при этом, как видно (например, 
на рис.  2,  в), свободного объема по-прежнему больше в 
области тройного стыка, чем в границах зерен. Причи-
на образования сравнительно высокой доли свободного 
объема в тройных стыках при кристаллизации заклю-
чается, как было показано в работах [5  –  7], в «запира-
нии» плотности жидкой фазы при встрече трех фронтов 
кристаллизации и, как следствие, концентрирования 
избыточного свободного объема в тройном стыке после 
затвердевания.

Выводы. Пластическая деформация в рассмотрен-
ном нанокристаллическом никеле (при размерах зерен 
порядка нескольких нанометров), содержащем границы 
наклона <111> и <100>, осуществляется преимущест-
венно посредством зернограничного проскальзывания 
без образования дислокаций и внутризеренного сколь-
жения, причем в некоторых случаях зернограничное 
проскальзывание может сопровождать вращение зерен. 
Смещения атомов в процессе пластической дефор-
мации в первую очередь возникали от свободных по-
верхностей: при растяжении атомные смещения были 

Рис. 3. Изображения расчетного блока (1) в плоскости XY и соответствующие картины атомных смещений (2) (показаны 
только смещения больше 1,3 Å) после компьютерного эксперимента в течение 20 пс (плоскость XY соответствует ориентации (100)): 

а – стартовая структура; б – при деформации растяжения 3 %; в – при деформации сжатия 3 % 

Fig. 3. Images of the calculation block (1) in XY plane and corresponding patterns of atomic displacements (2) (only displacements 
greater than 1.3 Å are shown) after the computer experiment during 20 ps (the XY plane corresponds to the orientation (100)):

a – starting structure; б – with a tensile deformation of 3 %; в – with a compression deformation of 3 % 



302

Известия высших учебных заведений.  Черная металлургия.  2017. Том 60.  № 4

MOLECULAR-DYNAMIC STUDY OF NANOCRYSTALLINE DEFORMATION OF NICKEL

Izvestiya VUZov.  Chernaya Metallurgiya = Izvestiya.  Ferrous Metallurgy.  2017.  Vol.  60.  No.  4 ,  pp. 298–303.

направлены от поверхности в глубь расчетного блока, 
при сжатии – наоборот, в сторону поверхности. В ре-
зультате воздействия деформации процесс рекристал-
лизации протекал в моделируемом нанокристалличе-
ском никеле интенсивнее, интенсивнее также в этом 
случае мигрировали дефекты и избыточный свободный 
объем к границам раздела (границам зерен и свободной 
поверхности).
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Abstract. The study of structural transformations in nanocrystalline nickel, 
containing <111> and <100> edge boundaries, under the effect of de-
formation was carried out using the method of molecular dynamics. 
Nanocrystalline nickel was created in the model by crystallization from 
a liquid state of the computational block in a plate shape of 1.5  –  2.0  nm 
thickness, containing specifically introduced crystal seeds – cylindrical 
crystalline areas with the fixed motionless atoms. When creating the 
computational block, the cylindrical areas with a crystalline structure 
were rotated to random or predetermined angles around the central axis 
of cylinders. It was done so that the final crystal grains after crystal-
lization had edge boundaries between each other. Interactions of nickel 
atoms were described with the help of many-body potential of Cleri-
Rosato, constructed in the tight-binding model. Deformation of the 
compression or tension was set by changing the interatomic distances 
along a given axis. The main attention was paid to studying the mecha-
nism of plastic deformation with the participation of grain boundaries 
and triple junctions. The following questions considered: what is the 

preferably initiator of the plastic shears: surface or boundary; whether 
there are manifestations of self-organization in this case; whether the 
dislocations are generated or mechanism of plastic deformation in the 
case of nanocrystalline structure is mainly due to grain boundary sli
ding. In the present study, as a result of the computer simulation it was 
found that the plastic deformation with the grain size of several nm is 
performed mainly by the grain boundary sliding without the formation 
of dislocations and intragrain slip. Herewith the grain boundary sliding 
in some cases accompanies the grain rotation. Displacements of atoms in 
the plastic deformation process in these materials were formed primarily 
from free surfaces: at the tension atomic displacements usually were di-
rected from the surface into the polycrystal, at compression, conversely, 
toward the surface. As a result of the deformation the recrystallization 
process proceeded in the simulated nanocrystalline Ni more intensively, 
defects and excess free volume intensively migrated to the interfaces 
(grain boundaries and free surfaces).

Keywords: molecular dynamics, grain boundary, edge boundary, triple 
junction, free volume, deformation, grain boundary sliding.
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