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В работе методами компьютерного моделирования исследуются специальные границы 
зерен (ГЗ) наклона с осью разориентации [100] в алюминии и упорядоченных сплавах Ni3Al и 
NiAl со сверхструктурой Lb и В2 соответственно. Межатомное взаимодействие описывается 
парным полуэмпирическим потенциалом Морза. Исследования ГЗ показали, что границы 
имеют несколько устойчивых состояний. Получены зависимости энергии стабильных 
состояний от типа ГЗ. Атомная структура ГЗ характеризуется сложной картиной 
пространственных смещений атомов. Поле напряжений в ядре ГЗ имеет как сдвиговую, так и 
нормальную компоненту. Проведена оценка величины относительного избыточного объема в 
ядреГЗ.

ВВЕДЕНИЕ

Границы зерен (ГЗ) являются важными дефектами, влияющими на многие свойства 
поликристаллических материалов. В последние годы ведется активное изучение 
структуры и свойств ГЗ и механизмов их влияния на такие процессы как пластическая 
деформация и разрушение, рекристаллизация и текстурообразование, ползучесть и 
диффузия [1].

Интерпретация процессов, происходящих на ГЗ, должна быть основана на анализе 
атомной структуры границ. ГЗ являются единственными дефектами кристалла, об 
атомной структуре которых еще нет общепринятых представлений. Сегрегации 
примесей и охрупчивание многих конструкционных материалов, процессы диффузии, 
поддержание равновесной концентрации вакансий в кристалле, электрофизические 
свойства напрямую связаны с атомной структурой ГЗ и их взаимодействием с другими 
дефектами.

Экспериментальные исследования структуры ГЗ на атомном уровне, несмотря на 
развитие высокоразрешающей электронной микроскопии, не позволяют достичь 
необходимой точности, поэтому большое значение имеют теоретические модели.

Наиболее распространенной является модель совпадающих узлов. Модель 
совпадающих узлов рассматривает две взаимно разориентированные решетки [2]. При 
определенных углах разориентации, называемых специальными, часть узлов совпадают 
и образуют решетку совпадающих узлов (РСУ). Плотность совпадающих узлов 
характеризуется параметром £  и связана с ним как обратная величина. Модель РСУ 
широко используется для исследования атомной структуры ГЗ [3-5]. Использование 
трансляционных степеней свободы в рамках модели РСУ позволяет описать 
зернограничные дефекты и перестройку ГЗ [3]. Недостатком модели РСУ является то, 
что она использует геометрический критерий при анализе атомной структуры ГЗ и не
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учи ты вает атомную релаксацию в области дефекта.
В настоящее время сформировался мощный метод исследования структуры 

дефектов -  компьютерный эксперимент. Важным достоинством этого метода является 
энергетический подход к поиску устойчивых состояний дефектов и вариантов их 
перестройки. Методами компьютерного моделирования исследуются многие дефекты, 
в том числе и ГЗ. Такие исследования с использованием атомной релаксации 
обнаруживают более сложную структуру, не предсказываемую моделью РСУ: 
избыточный объем, дополнительные сдвиги, метастабильные состояния [6-8] и другие 
эффекты, которые подтверждаются результатами прямых наблюдений методами 
высокоразрешающей электронной микроскопии [9-11].

МЕТОДИКА РАСЧЕТА

В настоящей работе развивается подход, который ранее применялся для 
исследования плоских дефектов в упорядоченных сплавах со сверхструктурой L b. В 
серии работ [12,13] приведены результаты компьютерных расчетов ДУ, АФГ, 
двойников, которые показывают хорошее согласие полученных данных с 
экспериментом, что свидетельствует об адекватности применяемого подхода. С другой 
стороны, применение единой методики позволит выявить общие закономерности, 
присущие всем типам плоских дефектов, включая ГЗ. Основные моменты 
используемой методики заключаются в следующем. Межатомное взаимодействие 
аппроксимируется парным потенциалом Морза. Процедура определения параметров 
потенциала описана в работе [14]. Радиус действия потенциала ограничен тремя 
координационными сферами. Энергия ГЗ Егэ, определяется как разность энергии 
кристалла, содержащего ГЗ, и энергии идеального кристалла. Релаксация кристалла 
осуществляется методом молекулярной статики.

Моделируемый блок идеального кристалла строился как упаковка плоскостей типа 
(ОкГ). Для образования симметричной ГЗ в центре блока выбиралась плоскость, и 
атомам верхней половины кристалла придавались координаты, являющиеся 
зеркальным отражением положений атомов нижней половины. Плоскость симметрии 
(ОкГ) при этом становилась плоскостью ГЗ. На рис. 1 в качестве примера показана 
структура Г3(012). Атомная структура такой ГЗ совпадает со структурой в модели РСУ. 
Расчетная ячейка имеет площадь равную площади одной структурной единицы, 
показанной на рис. 1 отрезком AD.
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Рис. 1 . Структура Г3[100](012) в упорядоченном ставе со сверхструктурой Ы 2. Узлы 
РСУ показаны кружками большого размера. Ось х направлена вдоль оси поворота 
[100], ось у  -  вдоль плоскости дефекта АЕ, ось z -  нормально плоскости дефекта. 
ABCD -  элементарная ячейка РСУ, гтп показывает величину сближения атомов. 
Рядом показаны типы плоских элементарных ячеек для сверхструктуры L h  и В2  на 
примере Г3 (0 1 2 )  и Г3(013).
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На рис.1 также показаны типы плоских элементарных ячеек в плоскости дефекта 
для ГЗ с осью разориентации [100] в сплавах со сверхструктурами L b  и В2. Блок 
кристалла: с ГЗ, имеет бесконечные размеры вдоль плоскости дефекта за счет 
периодических граничных условий, накладываемых на расчетную ячейку вдоль осей х 
и у, и достаточные размеры вдоль оси z, чтобы атомы в плоскости дефекта не 
чувствовали поверхность. Размер расчетной ячейки в направлении нормальном 
плоскости ГЗ подбирался таким образом, чтобы энергия ГЗ не зависела от расстояния
ПО ОСИ Z .  w v ;

Одним из широко применяемых и эффективных методов анализа устойчивых 
конфигураций плоских дефектов (дефектов упаковки, антифазных границ) является
метод построения у-поверхности [15], которая представляет собой зависимость 
удельной энергии ГЗ от вектора сдвига одной части кристалла относительно другой 
вдоль плоскости дефекта. В нашей работе метод построения у-поверхности для границ 
зерен применялся для нахождения устойчивых состояний дефекта и вариантов их 
перестройки. Смещение носит сканирующий характер, в результате чего 
осуществляется перебор всех возможных положений одной части кристалла 
относительно другой по площади элементарной ячейки. Для каждого положения
рассчитывается энергия ГЗ и строится у-поверхность -  зависимость энергии ГЗ от 
вектора смещения. Для успешного исследования энергетического профиля 
у- поверхности следует выбрать достаточное количество расчетных точек. В данной 
работе расчеты проводились для 625-1500 равномерно распределенных по площади 
элементарной ячейки точек. Стартовой конфигурацией для построения у - поверхности 
служит ГЗ в модели РСУ. Кристаллогеометрические характеристики исследуемых ГЗ 
приведены в таблице.

Т а б л и ц а .  Кристаллогеометрические характеристики ГЗ. (hkf) -  индексы Миллера 
плоскости ГЗ; 0  -  угол разориентации; I  -  обратная величина плотности совпадающих
узлов.

(hkl) (012) (013) (023) (014) (015) (017) (034) (035)

е 53,13° 36,87° 67,38 28,07° 22,62° 16,26° 73,74° 61,93°
I 5 5 13 17 13 25 25 17

Р Е З У Л Ь Т А Т Ы  И  И Х  О Б С У Ж Д Е Н И Е

На рис,2, 3 приведены у-поверхности и контурные графики их рельефа для ГЗ (013) 
и (014). Рассчитанные у-поверхности имеют сложную картину и существенно отличны 
для рассматриваемых границ, что отражает различную симметрию плоских 
элементарных ячеек дефекта (рис.1). Наиболее высокие максимумы соответствуют 
положениям атомов в плоскости ГЗ. Кроме них, существует еще ряд максимумов и 
минимумов, которые определяют образование стабильных или метастабильных 
дефектов и перестройку одного типа ГЗ в другой. Образование ГЗ наклона в модели 
РСУ сопровождается сближением атомов, принадлежащих смежным плоскостям по обе 
стороны от границы на расстояние меньшее, чем радиус первой координационной 
сферы (rmin на рис.1), что приводит к их перекрытию. Перекрывающиеся атомы могут 
давать существенный вклад в увеличение энергии.



Атомная структура границ зерен наклона [100] в металлах и упорядоченных сплавах. 213

Рис. 2. Энергетические у-поверхности ГЗ Е=5[100](013) и их проекции на плоскость
дефекта.

Рис. 3 Энергетические у-поверхности ГЗ И^17[100](014) и их проекции на плоскость
дефекта.

Анализ показал, что все ГЗ, даваемые моделью РСУ, соответствуют на у-поверхности 
максимумам и являются нестабильными. Стабилизация может быть достигнута 
переходом в один из энергетических минимумов путем дополнительного смещения. 
Смещения вдоль плоскости ГЗ одного зерна относительно другого разводят 
перекрывающиеся в ядре атомы и понижают энергию дефекта. На у-поверхности обеих 
границ имеется несколько минимумов, соответствующих устойчивым атомным 
конфигурациям. Минимумы на рис.2,3 обозначены греческими буквами. В 
исследованных ГЗ имеется несколько устойчивых состояний. Самый глубокий 
минимум определяет стабильное состояние ГЗ, остальные минимумы дают 
метастабильные состояния. Обозначения минимумов приведены на рис.2 и 3, 
Стабильные состояния обозначены символом s. Например, сплав NijAl Г3(013) имеет 2 
устойчивых состояния, Г3(014) -  6 устойчивых состояний. В NiAl Г3(013) имеется 2 
состояния, в Г3(014) -  4 состояния. Зависимости энергии стабильных (т.е. имеющих 
минимальное значение энергии) состояний Е от типа ГЗ, полученные в структурно-
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энергетической модели, приведены на рис.4. ГЗ на рис.4 расположены в порядке 
убывания величины сближения rmin для ГЦК-решетки.

Рис. 4. Зависимость энергии ГЗ наклона [100] (Okl) в упорядоченных сплавах N13AI и
NiAl от величины сближения атомов в ядре ГЗ.

•Ц: ;* ' • *

Метод построения у-поверхности дает энергию устойчивых состояний и величину 
смещения одного зерна относительно другого из положения, даваемого моделью РСУ. 
Эти величины являются макроскопическими характеристиками границ. Кроме этих 
величин,большой интерес представляет атомная структура ядра ГЗ.

В результате релаксации происходит смещение атомов из узлов решеток, 
образующих границу» и существенное понижение энергии. Атомные смещения 
релаксированной ГЗ Ах, Ду, Az в зависимости от расстояния до дефекта приведены на 
рис.5 на примере Г3(012) и (017) в алюминии. Основные закономерности атомных 
смещений являются общими для всей серии исследованных ГЗ,

Рис. 5. Зависимость атомных смещений (А) вдоль осей х, у  u z  в ядре ГЗ в алюминии от
номера п атомной плоскости (Okl): а -  ГЗ (012), б -  ГЗ (017).
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Видно, что структура ГЗ характеризуется сложной картиной пространственных 
смешений атомов. Поле напряжений в ядре ГЗ имеет как сдвиговую (Ах, Ау \  так и 
нормальную компоненту (Az). Атомные плоскости, параллельные ГЗ, сдвигаются как 
целое в противоположных направлениях по обе стороны от дефекта. Сдвиг разводит 
сблизившиеся при образовании ГЗ атомы и понижает энергию дефекта. Величина 
сдвига постепенно спадает при удалении от плоскости дефекта и на расстоянии около 
8 А становится пренебрежимо малой для всех типов исследованных границ. Смещения, 
нормальные плоскости ГЗ (Az), имеют осциллирующий характер, что приводит к 
образованию слоистой структуры ГЗ с чередующимися областями растяжения и 
сжатия. Атомы в плоскости дефекта не испытывают смещений. В центре ГЗ 
расположена область с увеличенным межплоскостным расстоянием, которая связана с 
отталкиванием сблизившихся атомов. Относительный избыточный объем в 
центральной части ядра ГЗ можно оценить по формуле:

AV/Vo= Ad/a,

где AV -  изменение объема в ядре ГЗ; V0 -  объем идеальной части кристалла; Ad -  
изменение межплоскостного расстояния в ядре ГЗ; а ~ параметр решетки. Зависимости 
величины относительного избыточного объема от типа ГЗ показаны на рис.6.

Рис. 6 . Относительный избыточный объем в ядре ГЗ.

Расчеты, проведенные в нашей модели, имеют важное значение для понимания 
многих зернограничных свойств металлов и сплавов. Они показали, что в сплавах ГЗ 
имеют несколько устойчивых состояний, различающихся энергией и атомной 
структурой. Внешние напряжения или термические воздействия могут приводить к 
перестройке ГЗ и изменению свойств поликристаллов и особенно микро- и 
нанокристаллических материалов.
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