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ОСОБЕННОСТИ МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЙ МОДЕЛИ МИГРАЦИИ 
ТРОЙНОГО СТЫКА ЗЕРЕН В МЕТАЛЛАХ 

Миграция тройных стыков и изменение их конфигурации играет важную роль при деформации поликристаллов с 

малым размером зерна, поэтому в настоящее время вопросу подвижности тройных стыков уделяется большое внимание. 

В настоящей работе рассматриваются особенности и ограничения молекулярно-динамической модели миграции тройно-

го стыка в металлах. В частности, исследуются зависимости скорости миграции тройного стыка и двугранного угла в 

вершине тройного стыка от времени в модели Швиндлермана на примере никеля. Взаимодействия атомов никеля друг с 

другом в молекулярно-динамической модели описывались многочастичным потенциалом Клери-Розато. 

В работе показано, что при моделировании миграции тройного стыка, перед измерением скорости его миграции, 

обязательно должно предшествовать дополнительное исследование зависимости скорости миграции от времени с целью 

определения участка с постоянной скоростью, знание которого необходимо для корректного вычисления характеристик 

миграции тройного стыка. На примере зависимостей скорости миграции тройного стыка <111> 30°/20°/10° в никеле и 

двугранного угла в его вершине от времени в молекулярно-динамической модели Швиндлермана показано, что на полу-

ченных зависимостях можно выделить четыре разные области: I – начало миграции стыка сначала со сравнительно вы-

сокой скоростью, но затем скорость значительно снижается; II – резкий рост скорости миграции стыка до постоянного 

значения; III – миграция стыка с постоянными скоростью и углами между границами зерен (участок, на котором необ-

ходимо проводить измерение скорости миграции стыка и углов между границами); IV – постепенное уменьшение ско-

рости миграции до нуля. 

Ключевые слова: молекулярная динамика, тройной стык, граница зерен, миграция тройного стыка, граница 

наклона, компьютерное моделирование. 
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FEATURES OF THE MOLECULAR DYNAMICS MODEL OF MIGRATION 
OF THE TRIPLE JUNCTION OF GRAINS IN METALS 

Migration of the triple junctions and a change in their configuration play an important role in the deformation of polycrys-

tals with a small grain size, so at the present time much attention is paid to the mobility of the triple junctions. In this paper, we 

consider the features and limitations of the molecular dynamics model of the triple junction migration in metals. In particular, the 

dependence of the migration velocity of the triple junction and the dihedral angle at the top of the triple junction on time in the 

Shvindlerman model is investigated using the example of nickel. The interactions of nickel atoms with each other in the molecu-

lar dynamics model were described by the many-particle Clery-Rosato potential. 

It is shown in the work that when modeling the migration of the triple junction, before measuring the velocity of its migra-

tion, a further study of the dependence of the migration velocity on time must be preceded with the aim of determining the sec-

tion with a constant velocity, the knowledge of which is necessary for the correct calculation of the triple junction migration 

characteristics. On the example of the dependences of the migration velocity of <111> 30°/20°/10° triple junction in nickel and 

the dihedral angle at its top on time in the Shvindlerman molecular dynamics model, it is shown that four different regions can be 

distinguished on the obtained dependences: I – the beginning of the migration with a relatively high velocity, but then the veloci-

ty is significantly reduced; II – a sharp increase in the migration velocity of the junction to a constant value; III - migration of the 

junction with constant velocity and angles between the grain boundaries (the area at which it is necessary to measure the migra-

tion velocity of the junction and the angles between the boundaries); IV – gradual decrease of migration velocity to zero. 

Keywords: molecular dynamics, triple junction, grain boundary, triple junction migration, tilt boundary, computer simula-

tion. 
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Введение 

Классические теории роста зерна в обыч-

ных крупнозернистых поликристаллах, как 

правило, предполагают, что тройные стыки об-

ладают бесконечной подвижностью, и рост 

зерна реализуется посредством миграции гра-

ниц зерен [1]. В рамках данных предположений 

кривизна границ зерен служит главной движу-

щей силой для процесса роста зерен, причем 

тройные стыки границ зерен характеризуются 

равновесными углами (120°) во время такого 

процесса. Однако эти предположения, лежащие 

в основе классических теорий роста зерна, яв-

ляются дискуссионными, особенно для случая 

нанокристаллических материалов. Так, экспе-

рименты [2-4] и результаты компьютерного 

моделирования роста зерен [5-8] показали, что 

подвижность тройных стыков границ зерен яв-

ляется конечной величиной. В работах [2-8] 

отмечается, 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, 

чем границы. Для различных материалов и ти-

пов границ зерен существует различная темпе-

ратура перехода от стыковой к граничной кине-

тике. 

В общем случае данный эффект тройных 

стыков приводит к снижению скорости струк-

турных трансформаций в процессе роста зерна 

[8]. Более того, согласно компьютерному моде-

лированию, проведенному в работе [8], при 

определенных низких значениях подвижности 

тройных стыков, их тормозящий эффект полно-

стью подавляет рост зерен в двумерном поли-

кристалле. Результаты компьютерного модели-

рования [5, 7] показывают, что тормозящий 

эффект тройных стыков на рост зерен в дву-

мерных поликристаллах усиливается с умень-

шением среднего размера зерна и температуры. 

В частности, ожидается, что тормозящий эф-

фект тройных стыков радикально влияет на 

рост зерен в нанокристаллических материалах, 

в которых плотность тройных стыков чрезвы-

чайно высока. Согласно теоретическим оцен-

кам [9], тормозящий эффект тройных стыков 

способен полностью подавить рост зерен в 

двумерных нанокристаллических структурах. 

Эти теоретические результаты интересны для 

интерпретации экспериментальных данных о 

высокой структурной устойчивости некоторых 

нанокристаллических материалов [10, 11]. В 

частности, представления о тормозящем эф-

фекте тройных стыков на рост зерен в нанокри-

сталлических материалах согласуются с дан-

ными эксперимента [10], в котором наблюда-

лось повышение структурной устойчивости 

нанокристаллических образцов Au и Cu с 

уменьшением среднего размера зерен (и, таким 

образом, увеличением плотности ансамбля 

тройных стыков) в таких образцах. 

Работы Швиндлермана Л.С. с соавторами 

[2-8], выполненные с помощью прямых экспе-

риментов и компьютерного моделирования, 

внесли существенный вклад в развитие пред-

ставлений о подвижности тройных стыков гра-

ниц зерен в металлах. Тем не менее, серьезные 

исследования в этом направлении начались 

сравнительно недавно, и в настоящее время 

остается ряд открытых вопросов. В первую 

очередь, это накопление численных данных, 

связанных со структурными и энергетическими 

характеристиками миграции тройных стыков 

для разных металлов в зависимости от различ-

ных внешних и внутренних факторов; исследо-

вание влияния на подвижность стыков приме-

сей, дефектов кристаллической решетки (осо-

бенно вакансий и дислокаций), свободного 

объема. Кроме этого, важным вопросом являет-

ся выяснение ведущих атомных механизмов 

процессов перестройки и миграции тройных 

стыков границ разного типа. В настоящей рабо-

те рассматриваются особенности и ограничения 

молекулярно-динамической модели миграции 

тройного стыка в металлах. В частности, иссле-

дуется зависимость скорости миграции тройно-

го стыка от времени в модели Швиндлермана 

для определения участка с постоянными харак-

теристиками миграции стыка для корректного 

их измерения. 

1. Описание модели 

В настоящей работе за основу была взята 

конфигурация стыка и модель, предложенная и 

развитая в работах Швиндлермана Л.С. с соав-

торами [2-8]. На рис.1 схематически изображен 

стационарно движущийся тройной стык. Одна 

из границ расположена вдоль движения трой-
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ного стыка, в результате чего в процессе дви-

жения ее длина увеличивается. Другие две гра-

ницы движутся к центру кривизны с постоян-

ной скоростью. 

 

Рис.1. Конфигурация границ зерен при 

стационарном движении тройного стыка в модели 

Швиндлермана 

Скорость движения системы границ зерен с 

тройным стыком (рис.1), согласно [2, 3], опре-

деляется в соответствии с выражением 

b2 m

a

ϕ σ
υ = ,                        (1) 

где φ – двугранный угол в вершине тройно-

го стыка, mb – подвижность границ зерен 1 и 2; 

σ – поверхностное натяжение границ 1 и 2 

(предполагается, что границы 1 и 2 имеют рав-

ные натяжения); a – ширина уменьшающегося 

зерна. 

С другой стороны, на тройной стык дей-

ствует сила, если поверхностные натяжения, 

действующие на него, не равны нулю: 

( )32 cosυ = σ ϕ−σtjm ,                (2) 

где σ3 – поверхностное натяжение границы 

3, mtj – подвижность тройного стыка. Так как 

границы и тройной стык движутся согласован-

но, выражения (1) и (2) можно приравнять. То-

гда величина равновесного угла φ связана вы-

ражением 

3

2

2cos

ϕ
Λ

ϕ−σ σ
tj

b

m a
= =

m
,           (3) 

В [2, 3] было показано, что для рассматри-

ваемой конфигурации границ зерен с тройным 

стыком (рис.1) могут существовать два кинети-

ческих режима движения, на одном из которых 

подвижность системы определяется подвижно-

стью тройного стыка, на другом – подвижно-

стью границ, а безразмерный параметр Λ слу-

жит критерием перехода от одной кинетики к 

другой. При Λ<<1 угол φ→0 и скорость движе-

ния системы контролируется подвижностью 

тройного стыка в соответствии с (1) (режим 

стыковой кинетики). Для Λ>>1 угол φ стремит-

ся к своему равновесному значению, характер-

ному для неподвижной системы границ. Ско-

рость движения системы границ зерен с трой-

ным стыком в этом случае не зависит от по-

движности тройного стыка и определяется 

лишь свойствами границ (уравнение (2), режим 

граничной кинетики). 

В зависимости от того, что определяет по-

движность системы: тройной стык или границы 

зерен, - подвижность рассматриваемой системы 

границ с тройным стыком может быть опреде-

лена с помощью выражений [2, 3] 

0

3

exp
2cos

 υ
= σ − ϕ−σ σ  

tj

tj tj tj

Ha
A = m a = A

kT
,    (4) 

0 exp
2

υ  = σ − ϕ  
b

b b b

Ha
A = m = A

kT
,          (5) 

где Atj и Ab – приведенные подвижности 

тройного стыка и границ зерен, Htj и Hb – энер-

гии активации их миграции. 

В экспериментальных работах [2-4] и рабо-

тах, выполненных с помощью компьютерного 

моделирования [5-8], к сожалению, не затронут 

вопрос относительно постоянства скорости ми-

грации и угла φ в процессе движения тройного 

стыка в рассматриваемой модели. Тем не ме-

нее, этот вопрос важен для корректного изме-

рения всех основных характеристик миграции 

стыка. 

В настоящей работе исследование прово-

дилось на примере тройных стыков границ 

наклона с осями разориентации <111> и <100> 

в никеле. Расчетный блок создавался в виде 

пластины толщиной в 6 атомных плоскостей 

(рис.2). В случае стыка границ наклона <111> 

расчетный блок имел высоту 25,9 нм, ширину 

17,2 нм и толщину 1,2 нм. Для стыка границ 

<100> размеры составляли 26,4 нм, 17,6 нм и 

1,1 нм соответственно. Блоки содержали при-

мерно 50000 атомов. Вдоль оси Z (рис.2) ими-

тировалось бесконечное повторение структуры, 

т.е. были наложены периодические граничные 

условия. По осям X и Y границы блока были 

жестко закреплены для фиксации заданной ра-

зориентации зерен. Сила, приводящая к мигра-

ции стыка, создается за счет натяжения границ 

1 и 2, которые, натягиваясь, тянут вниз границу 

3, в результате чего увеличивается ее длина, а 

длина границ 1 и 2 сокращается. 
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Рис.2. Расчетный блок для моделирования миграции 

тройного стыка <111> 15°/15°/30°. Темно-серые 

атомы на краю расчетного блока в процессе компь-

ютерного эксперимента оставались неподвижными 

(жесткие граничные условия). θ1, θ2, θ3 − углы разо-

риентации границ зерен 

Рассматривались различные сочетания уг-

лов разориентации зерен, но большинство ре-

зультатов было получено для стыков с углами 

разориентации θ1=30°, θ2=20° и θ3=10° (в работе 

для краткости использовалось обозначение 

<111> 30°/20°/10° или <100> 30°/20°/10° в зави-

симости от направления оси разориентации 

границ наклона). Это было связано с высокой 

скоростью миграции данных стыков в модели, 

что облегчало исследование зависимости ско-

рости миграции от времени. Тройные стыки с 

углами разориентации зерен 15°/15°/30°, 

например, мигрировали в модели существенно 

медленнее, чем стыки 30°/20°/10°. При этом 

стыки границ <100> при других равных усло-

виях мигрировали медленнее, чем стыки гра-

ниц <111>. Первое, т.е. значительное отличие 

подвижности стыков 15°/15°/30° и 30°/20°/10°, 

было вызвано двумя причинами. Во-первых, 

это было связано с отношением натяжений гра-

ниц в стыке. Очевидно, что чем ниже натяже-

ние границы 3, которая удлиняется в результате 

миграции стыка, по сравнению с натяжениями 

границ 1 и 2 (рис.2), тем быстрее должен ми-

грировать тройной стык. Во-вторых, на по-

движность тройного стыка оказывает влияние 

подвижность самих границ. Известно, что ма-

лоугловые границы мигрируют медленнее 

большеуловых. Например, стыки <111> 

5°/5°/10° и <100> 5°/5°/10° почти не сдвинулись 

с места при температуре 1700 К в течение срав-

нительно длительного по меркам молекулярной 

динамики моделирования – 4000 пс. 

Взаимодействия атомов никеля друг с дру-

гом в молекулярно-динамической модели опи-

сывались многочастичным потенциалом Клери-

Розато [12]. Данный потенциал хорошо зареко-

мендовал себя в ряде расчетов структурно-

энергетических характеристик металлов, вы-

полненных методом молекулярной динамики 

[13-29]. Шаг интегрирования по времени в ме-

тоде молекулярной динамики был равен 5 фс. 

Температура в модели задавалась через началь-

ные скорости атомов согласно распределению 

Максвелла. 

2. Результаты и обсуждение 

При изучении изменения геометрии сты-

кующихся границ зерен в процессе миграции 

тройного стыка было замечено, что в рассмат-

риваемой модели (рис.2) сначала происходит 

«натяжение» границ 1 и 2. Сам стык при этом 

движется относительно медленно или вообще 

остается на месте. Только после того, как гра-

ницы 1 и 2 натягиваются, они начинают «тя-

нуть» стык и границу 3 вниз. Из этого стано-

вится очевидно, что в начале и в конце движе-

ния тройного стыка движущая сила, приводя-

щая его в движение, будет иметь отличное зна-

чение от того, которое она будет иметь в сере-

дине, когда скорость движения стыка, согласно 

[2, 3], постоянна. Также очевидно, что скорость 

миграции стыка необходимо измерять только 

на том участке, когда движущая сила и сама 

скорость постоянны. 

Для определения участка с постоянными 

значениями силы и скорости движения стыка 

были построены зависимости скорости стыка и 

двугранного угла в стыке от времени υ(t) и φ(t) 

для случая движения тройного стыка 

<111> 30°/20°/10° при температуре 1700 К 

(рис.3а и 3б). 

Зависимости υ(t) и φ(t), приведенные на ри-

сунках 3а и 3б, были качественно аналогичны 

для всех рассматриваемых тройных стыков, 

кроме стыков <111> 5°/5°/10° и <100> 

5°/5°/10°. Последние были убраны из рассмот-

рения в связи с чрезвычайно низкой подвижно-

стью. 
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                                            а)                                                                                              б) 

Рис.3. Зависимости скорости миграции тройного стыка <111> 30°/20°/10° (а) и угла φ (б) от времени при 

температуре 1700 К 

Как видно из рисунков 3а и 3б, скорость 

миграции тройного стыка не постоянна на про-

тяжении моделирования его движения. Более 

того, участок, на котором скорость имеет по-

стоянное значение, довольно небольшой. На 

приведенных зависимостях четко выделяются 

четыре области: I – старт миграции стыка сна-

чала со сравнительно высокой скоростью, но 

затем скорость значительно снижается, угол φ 

при этом резко уменьшается; II – резкий рост 

скорости миграции стыка до постоянного зна-

чения; III – миграция стыка с постоянными 

скоростью и углом φ (очевидно, что измерение 

скорости стыка υ и угла φ следует проводить на 

этом отрезке); IV – постепенное уменьшение 

скорости миграции до нуля, угол φ при этом 

также плавно повышается до некоторого ста-

бильного значения, соответствующего равно-

весному значению для данного стыка. Ниже 

приведен рис.4, иллюстрирующий причину та-

кого поведения скорости υ и угла φ в зависимо-

сти от времени. 

       

                       а)                                           б)                                            в)                                            г) 

Рис.4. Положения тройного стыка <111> 30°/20°/10° в разные моменты времени в процессе компьютерного 

эксперимента при температуре 1700 К: а) 0 пс; б) 100 пс; в) 400 пс; г) 1500 пс 

Изображения, приведенные на рис.4, полу-

чены с помощью визуализатора средних рас-

стояний между соседними атомами. Визуали-

зация осуществлялась путем расчета среднего 

расстояния от каждого атома до ближайших 

атомов. Если среднее расстояние незначитель-

но отличалось от расстояния, соответствующе-

го идеальному кристаллу, атом не изображался. 

В противном случае атом закрашивался в тот 

или иной оттенок серого цвета. 

Как видно из рис.4, вначале происходит 

миграция границ 1 и 2 (боковые границы) вбли-

зи стыка, как показано на рис.4а. В связи с этим 

угол φ стремительно уменьшается, а сила, про-

воцирующая миграцию стыка, увеличивается. 

На участке II углы в стыке стабилизируются и 

сила резко уменьшается. Для ее появления 
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необходимо натяжение границ. На втором ри-

сунке (рис.4б) сила минимальна – стык мигри-

рует с небольшой скоростью, происходит «до-

натяжение» границ 1 и 2. Рис.4в соответствует 

участку III с постоянными значениями скоро-

сти миграции стыка и угла φ. При приближении 

стыка к своему равновесному положению в 

расчетном блоке, очевидно, происходит замед-

ление скорости (рис.4г) вследствие изменения 

направлений векторов натяжений границ 1 и 2 

(участок IV). Угол φ постепенно принимает 

значение, соответствующее равновесной кон-

фигурации (рис.3б). 

Заключение 

Таким образом, в настоящей работе пока-

зано, что при моделировании миграции тройно-

го стыка, перед измерением скорости его ми-

грации, обязательно должно предшествовать 

дополнительное исследование зависимости 

скорости миграции от времени с целью опреде-

ления участка с постоянной скоростью, знание 

которого необходимо для корректного вычис-

ления характеристик миграции тройного стыка. 

В настоящей работе на примере зависимо-

стей скорости миграции тройного стыка 

<111> 30°/20°/10° в никеле и двугранного угла в 

вершине тройного стыка от времени в молеку-

лярно-динамической модели Швиндлермана 

показано, что на полученных зависимостях 

можно выделить четыре области: I – старт ми-

грации стыка сначала со сравнительно высокой 

скоростью, но затем скорость значительно 

снижается; II – резкий рост скорости миграции 

стыка до постоянного значения; III – миграция 

стыка с постоянными скоростью и углами меж-

ду границами зерен (участок, на котором необ-

ходимо проводить измерение скорости мигра-

ции стыка и углов между границами); IV – по-

степенное уменьшение скорости миграции до 

нуля. 

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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