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Аннотация. Методом молекулярной динамики проведено исследование влияния примесных атомов уг-
лерода и кислорода на скорость миграции границ наклона с осью разориентации <110> в ГЦК металлах ни-
келе и серебре. Получены зависимости энергии рассматриваемых границ и скорости их миграции при тем-
пературе 0,95∙Tпл от угла разориентации. Показано, что скорость миграции границ наклона <110> при тех же 
условиях ниже на порядок скорости миграции границ <111> и <100>, что, в первую очередь, обусловлено 
сравнительно низкой энергией границ <110>. Миграция границ сопровождалась формированием областей 
одинаковой формы в том зерне, в сторону которого перемещалась граница, повернутых на угол разориента-
ции. Миграция малоугловых границ, как правило, происходила посредством кооперативных сдвигов в ре-
зультате согласованного скольжения зернограничных дислокаций. Переползание дислокаций, вызванное 
диффузией, практически не вносило вклад в механизм миграции границ. Введение примесных атомов угле-
рода и кислорода приводило к значительному снижению скорости миграции границ зерен. Для примесных 
атомов углерода и кислорода рассчитаны энергии связи с зернограничными дислокациями в рассматривае-
мых металлах. Полученные значения хорошо коррелируют с зависимостями скорости миграции границ 
<110> от концентрации примесей. Влияние примесей на миграцию границ в Ag оказалось меньше, чем в Ni, 
что в данном случае объясняется отличием их параметров решетки (4,086 Å и 3,524 Å соответственно), при 
том, что их электроотрицательности почти одинаковые. Наибольшие эффект примесей на скорость мигра-
ции границ и значение энергии связи были получены для системы Ni-C, наименьшие – для Ag-O. 
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Abstract. The molecular dynamics method was used to study the influence of impurity carbon and oxygen at-
oms on the migration velocity of the tilt boundaries with the misorientation axis <110> in fcc metals nickel and sil-
ver. The dependences of the energy of the considered boundaries and the rate of their migration at a temperature of 
0.95∙Tmelt on the misorientation angle have been obtained. It is shown that the migration velocity of the <110> tilt 
boundaries under the same conditions is an order of magnitude lower than the migration velocity of the <111> and 
<100> boundaries, which is primarily due to the relatively low energy of the <110> boundaries. The migration of 
boundaries was accompanied by the formation of regions of the same shape, rotated by an angle of misorientation, 
in the grain towards which the boundary moved. The migration of low-angle boundaries, as a rule, occurred through 
cooperative shears as a result of coordinated sliding of grain-boundary dislocations. The dislocation climb caused by 
diffusion practically did not contribute to the mechanism of boundary migration. The introduction of impurity car-
bon and oxygen atoms led to a significant decrease in the migration rate of grain boundaries. The binding energies 
of the impurity carbon and oxygen atoms with grain-boundary dislocations in the metals under consideration are 
calculated. The obtained values correlate well with the dependences of the migration velocity of the <110> bounda-
ries on the concentration of impurities. The effect of impurities on the migration of boundaries in Ag turned out to 
be less than in Ni, which in this case is explained by the difference in their lattice parameters (4.086 Å and 3.524 Å, 
respectively), while their electronegativities are almost the same. The greatest effect of impurities on the migration 
rate of boundaries and the value of the binding energy was obtained for the Ni-C system, the least for Ag-O. 
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Введение 

Скорость миграции границ зерен в поли-
кристаллах является определяющим фактором 
в процессе рекристаллизации, в различных фа-
зовых превращениях, и играет важную роль, в 
частности, в вопросе стабильности структуры 
нанокристаллических материалов. Несмотря на 
сравнительно давний интерес к проблеме ми-
грации границ зерен, в настоящее время суще-
ствует несколько дискуссионных моментов. 
Например, невыясненным остается вопрос от-
носительно того что является ключевым в ме-
ханизме миграции: диффузия или кооператив-
ные перемещения атомов. Последние исследо-
вания, выполненные в основном с помощью 
компьютерного моделирования, говорят о пре-
обладании во многих случаях согласованных 
перемещений групп атомов, что особенно ха-
рактерно для малоугловых границ [1-7]. По по-
воду механизма миграции малоугловых границ 
наклонного типа, структура которых представ-
ляет собой периодически расположенные крае-
вые зернограничные дислокации, также имеют-
ся разногласия. Например, в [2, 3] авторы ут-
верждают о преобладании в этом случае пере-
ползания зернограничных дислокаций. Однако 
результаты работ [4, 5], напротив, косвенно 
свидетельствуют о преобладании скольжения 

дислокаций в процессе миграции. В [6, 7], при 
компьютерном моделировании миграции гра-
ниц наклона с осями разориентации <100> и 
<111>, мы также пришли к выводу, что мигра-
ция данных границ осуществляется преимуще-
ственно путем скольжения зернограничных 
дислокаций. 

Другим важным вопросом является влия-
ние на подвижность границ зерен различных 
примесей, дефектов, свободного объема. Из-
вестно, что примеси, даже при небольших кон-
центрациях, сильно снижают подвижность гра-
ниц [8-11]. Это связывают с тем, что примеси 
притягиваются к границам и образуют вокруг 
них, как и вокруг дислокаций, так называемые 
атмосферы или облака Коттрелла [12, 13]. Для 
движения границе, как и в случае движения 
дислокации, необходима дополнительная энер-
гия для отрыва от облака примесей. Можно 
предположить, что для малоугловых границ эта 
энергия, приходящаяся на один атом примеси, 
приблизительно равна энергии связи примесно-
го атома с дислокацией. В железе, согласно, 
например, [14, 15], энергия связи атома углеро-
да с дислокацией имеет значение порядка      
0,4-0,7 эВ. Для атома кислорода в цирконии в 
[16] было получено значение 0,5 эВ. Приведен-
ные величины указывают на сравнительно 
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крепкую связь атомов примеси с дислокациями 
и, следовательно, с границами зерен. 

Нами ранее [17] было проведено исследо-
вание влияния примесных атомов углерода и 
кислорода на скорость миграции границ зерен 
наклонного типа с осями разориентации <100> 
и <111> в никеле, серебре и алюминии. Было 
показано, что примеси существенно тормозят 
миграцию рассматриваемых границ. В нашей 
работе [17] мы, однако, не уделили внимание 
границам с осью разориентации <110>. Вместе 
с тем, рассмотрение границ наклона 
<110>{111} имеет большое практическое зна-
чение, поскольку, как известно, большинство 
границ в ГЦК металлах ориентировано в плот-
ноупакованных плоскостях {111} [18, 19], сре-
ди которых чаще всего встречаются границы 
наклона с осью разориентации <110> [18-22]. К 
этому типу границ, например, относятся двой-
ники – Σ3{111}<110>, играющие исключитель-
но важную роль в деформационных процессах 
[23, 24]. 

Настоящая работа посвящена исследова-
нию влияния примесных атомов углерода и ки-
слорода на скорость миграции границ зерен на-
клонного типа с осью разориентации <110> в 
никеле и серебре с помощью метода молеку-
лярной динамики. Радиусы атомов ГЦК метал-
лов Ni и Ag сильно отличаются: 1,24 Å и 1,44 Å 
соответственно [8]. Однако электроотрицатель-

ности почти совпадают: 1,91 для Ni и 1,93 для 
Ag [25]. Таким образом, на отличие получен-
ных результатов для Ni и Ag будет преимуще-
ственно оказывать влияние размерный фактор – 
разное соотношение радиусов атомов металлов 
и атомов примесей. 

Описание модели 

Методика исследования скорости миграции 
границы зерен была взята из работ [1, 26], где 
она использовалась как в реальных экспери-
ментах, так и в компьютерных моделях. В дан-
ном случае в бикристалле создается четко атте-
стованная граница в форме полупетли с доста-
точно малым радиусом кривизны (рис.1а). При 
этом чем меньше радиус кривизны, тем выше 
скорость миграции. Граница зерен имеет по-
верхностное натяжение, и, вследствие стремле-
ния границы минимизировать свою энергию 
путем сокращения своей площади, возникает 
направленное ее перемещение (рис.1б). Поми-
мо радиуса кривизны, сила, провоцирующая 
миграцию, зависит также от угла разориента-
ции. В молекулярно-динамической модели сила 
и скорость миграции оставались в рассматри-
ваемой модели при постоянной температуре 
постоянными в течение почти всего движения 
границы, плавно уменьшаясь к концу модели-
рования. 

                      

                                                      а)                                                                                           б) 

Рис.1. Расчетная ячейка для моделирования миграции границы наклона <110> (а) и атомные смещения 
(показаны только те, которые больше 0,08 нм) в процессе миграции границы наклона <110> с углом 

разориентации 15° в Ni течение 3000 пс при температуре 1640 К (б) 

Fig.1. Computational cell for modeling the migration of the tilt boundary <110> (a) and atomic displacements (only 
those that are greater than 0.08 nm are shown) during the migration of the tilt boundary <110> with a misorientation 

angle of 15° in Ni for 3000 ps at a temperature 1640 K (b) 
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Расчетная ячейка имела высоту 20,1 нм, 
ширину 13,6 нм и толщину 2,5 нм и содержала 
примерно 60 тысяч атомов. Атомы на краях 
ячейки вдоль осей X и Y (выделены темно-
серым на рис.1а) были зафиксированы для со-
хранения ориентации кристаллической решетки 
обоих зерен на границе ячейки. Вдоль оси Z 
использовались периодические условия. После 
создания бикристалла проводилась релаксация 
структуры и последующее охлаждение до тем-
пературы, близкой к 0 К. 

Примесные атомы углерода и кислорода 
заданной концентрации вводились случайно по 
всему объему расчетной ячейки в октаэдриче-
ские пустоты ГЦК решетки. Как известно, ато-
мы малого радиуса (H, He, O, N, C и др.) распо-
лагаются в ГЦК кристалле преимущественно в 
октаэдрических пустотах [8]. 

Описание взаимодействий атомов металла 
друг с другом проводилось с помощью много-
частичных потенциалов Клери и Росато [27]. 
Взаимодействия атомов металла с атомами уг-
лерода и кислорода и примесных атомов друг с 
другом описывались парными потенциалами 
Морзе, параметры которых были взяты из ра-
боты [28]. Оба потенциала хорошо зарекомен-
довали себя в ряде исследований, выполненных 
методом молекулярной динамики [28-33]. 

Результаты и обсуждение 

Для границ наклона <110> были рассчита-
ны значения энергии образования в зависимо-
сти от угла разориентации от 0° до 45° (рис.2а). 
Рассматривались углы от 0° до 45°. Энергия 

границ рассчитывалась как отношение разности 
энергий расчетной ячейки с границей и идеаль-
ного кристалла с таким же числом атомов к 
площади границы. Перед расчетом энергии 
проводилась релаксация структуры ячейки. По-
лученные значения хорошо согласуются с ре-
зультатами других авторов [20, 21]. 

Малоугловые границы наклона <110> уни-
кальны по сравнению с другими границами на-
клонного типа – зернограничные дислокации в 
таких границах представляют собой обычные 
идеальные краевые дислокации с прямыми яд-
рами, не содержащими изломов (ступенек) на 
них. На границах наклона с другими осями ра-
зориентации, например <111> и <100>, зерно-
граничные дислокации более сложные, они, как 
правило, парные (в одном ядре объединяются 
дислокации из двух разных наборов с разными 
плоскостями скольжения) и содержат геомет-
рически обязательные изломы [6, 7]. Дислока-
ции в границах наклона <110> не имеют изло-
мов и содержат меньше свободного объема, а 
их энергия существенно ниже энергии границ 
<111> и <100> при тех же углах разориентации 
(рис.2а). 

Моделирование миграции границ наклона 
<110> проводилось при температуре 0,95∙Тпл, 
где Тпл – температура плавления (для исполь-
зуемого потенциала: 1640 K для Ni, 1173 K для 
Ag [27]). Температура удерживалась постоян-
ной с помощью термостата Нозе-Гувера. Выбор 
температуры, почти равной температуре плав-
ления, обусловлен тем, что при данной темпе-
ратуре скорость миграции границ наибольшая. 

       

                                а)                                                                                      б) 

Рис.2. Энергия границ наклона <110> (а) и скорость их миграции (б) при температуре 0,95∙Тпл в зависимости 
от угла разориентации θ в Ni и Ag. Пунктирные линии на рисунке (а) – данные из работ [20, 21] для Ni 

Fig.2. Energy of the slope boundaries <110> (a) and their migration rate (b) at a temperature of 0.95∙Tm, depending 
on the angle of misorientation θ in Ni and Ag. Dashed lines in figure (a) are data from [20, 21] for Ni 
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Миграция границ <110> происходила поч-
ти на порядок медленнее, чем границ <111> и 
<100> [7] (рис.2б), что, очевидно, связано с от-
носительно низкой энергией границ <110>. При 
тех же условиях, температуре и размере рас-
четной ячейки, скорость миграции границ 
<111> и <100> с углом разориентации более 
30° в [7] составляла примерно 30-35 м/с. Пик 
скорости миграции границ <110> наблюдался 
для большеугловых границ в диапазоне углов 
от 22° до 37° (рис.2б). Затем скорость снова 
уменьшалась, снижаясь почти до нуля при угле 
разориентации 45°. 

В результате миграции границ наклона 
<110> траектории смещений атомов образовы-
вали «сетки» (рис.1б), похожие на те, которые 
формировались при миграции границ <111> и 
<100> в [6, 7]. Во время миграции границы в 
зерне, в сторону которого происходила мигра-
ция, образовывались области одинаковой фор-
мы, упорядоченно повернутые на угол разори-
ентации, размер которых в случае малоугловых 
границ зависел от расстояния между соседними 
зернограничными дислокациями. Форма этих 
ячеек сетки определяется кристаллографией, и 
в случае границ <110> они имеют почти шес-
тиугольную форму. Следует отметить, что ха-

рактер атомных смещений в границах зерен 
<110> такой же, как и для границ <111> и 
<100> [6, 7]. Во всех случаях миграция проис-
ходила посредством кооперативных сдвигов в 
результате согласованного скольжения зерно-
граничных дислокаций. Переползание дислока-
ций, вызванное, например, диффузией, соглас-
но нашим исследованиям, практически не вно-
сило вклад в механизм миграции границ. 

Введение примесных атомов углерода и 
кислорода приводило к значительному сниже-
нию скорости миграции границ зерен, что, оче-
видно, связано с высокими энергиями связи 
примесных атомов с ними. На рис.3 показаны 
зависимости скорости миграции границ накло-
на <110> с углом разориентации 35° при тем-
пературе 0,95∙Tпл от концентрации примесных 
атомов в никеле и серебре. Как видно из приве-
денных графиков, скорости миграции анало-
гичных границ в разных чистых металлах име-
ют близкие значения при разных температурах 
(1640 К и 1173 К соответственно), но при оди-
наковом соотношении с температурой плав-
ления – 0,95∙Tпл. Взаимосвязь энергии актива-
ции различных процессов с температурой 
плавления металлов неоднократно подчеркива-
лась многими исследователями. 

         

                                                   а)                                                                                  б) 

Рис.3. Зависимости скорости миграции границ наклона <110> с углом разориентации 35° при температуре 
0,95∙Tпл от концентрации примесных атомов углерода и кислорода: а) в Ni; б) в Ag 

Fig.3. Dependences of the migration rate of the boundaries of the slope <110> with a misorientation angle of 35°    
at a temperature of 0.95∙Tm on the concentration of impurity carbon and oxygen atoms: a) in Ni; b) in Ag 

Влияние примесей на миграцию границ зе-
рен в Ag оказалось меньше, чем в Ni. Параметр 
решетки Ni значительно меньше, чем в Ag 
(3,524 Å и 4,086 Å соответственно), а электро-
отрицательности, как уже писалось выше, поч-
ти одинаковые. Из-за отличия соотношения 

размеров атомов металла и примеси отлича-
лись, в частности, и энергии связи рассматри-
ваемых примесей с дислокациями: в Ni 0,77 эВ 
для атомов углерода и 0,62 эВ для атомов ки-
слорода, в Ag 0,30 эВ и 0,10 эВ соответственно. 
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Эти значения хорошо коррелируют с приведен-
ными на рис.3 графиками. 

Энергия связи примесного атома с зерно-
граничной дислокацией рассчитывалась как 
разность потенциальной энергии расчетной 
ячейки, содержащей малоугловую границу 
<110> и атом примеси в октаэдрической поре 
кристаллической решетки на таком расстоянии 
друг от друга, которое исключает взаимодейст-
вие дислокации и примесного атома, и потен-
циальной энергии расчетной ячейки, содержа-
щей атом примеси в ядре дислокации. В обоих 
случаях перед расчетом энергии расчетной 
ячейки проводилась релаксация структуры, по-
сле которой расчетная ячейка охлаждалась до 
0 К. Позиция примесного атома в ядре дисло-
кации подбиралась такой, при которой энергия 
связи получалась наибольшей, то есть выбира-
лась энергетически наиболее выгодная позиция 
примеси в дислокации. 

Заключение 

Методом молекулярной динамики прове-
дено исследование влияния примесных атомов 
углерода и кислорода на скорость миграции 
границ наклона с осью разориентации <110> в 
ГЦК металлах никеле и серебре. Получены за-
висимости энергии рассматриваемых границ и 
скорости их миграции при температуре 0,95∙Tпл 
от угла разориентации. Показано, что скорость 
миграции границ наклона <110> при тех же ус-
ловиях ниже на порядок скорости миграции 
границ <111> и <100>, что, в первую очередь, 
обусловлено сравнительно низкой энергией 
границ <110>. Кроме того, малоугловые грани-
цы наклона <110> являются уникальными по 
сравнению с другими границами наклона – зер-
нограничные дислокации в них представляют 
собой обычные полные краевые дислокации с 
ровными ядрами, не содержащими периодиче-
ски расположенных на них изломов, как в гра-
ницах <111> и <100>. 

Во время миграции границы в зерне, в сто-
рону которого происходила миграция, образо-
вывались области одинаковой формы, упорядо-
ченно повернутые на угол разориентации, раз-
мер которых в случае малоугловых границ за-
висел от расстояния между соседними зерно-
граничными дислокациями. Миграция малоуг-
ловых границ, как правило, происходила по-
средством кооперативных сдвигов в результате 
согласованного скольжения зернограничных 

дислокаций. Переползание дислокаций, вы-
званное диффузией, практически не вносило 
вклад в механизм миграции границ. 

Введение примесных атомов углерода и 
кислорода приводило к значительному сниже-
нию скорости миграции границ зерен. Для 
примесных атомов углерода и кислорода рас-
считаны энергии связи с зернограничными 
дислокациями в рассматриваемых металлах. 
Полученные значения хорошо коррелируют с 
зависимостями скорости миграции границ 
<110> от концентрации примесей. Влияние 
примесей на миграцию границ в Ag оказалось 
меньше, чем в Ni, что в данном случае объясня-
ется отличием их параметров решетки (4,086 Å 
и 3,524 Å соответственно), при том, что их 
электроотрицательности почти одинаковые. 
Наибольшие эффект примесей на скорость ми-
грации границ и значение энергии связи были 
получены для системы Ni-C, наименьшие – для 
Ag-O. 
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