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Методами атомистического моделирования изучено образование сегрегаций и зернограничное
проскальзывание для специальных границ зерен Σ5{013}100 и Σ5{012}100 в бикристаллах сплавов
Al–3 aт. % Mg и Al–3 aт. % Ni. Для выяснения механизмов, контролирующих процессы проскаль-
зывания, определена энергия обобщенных зернограничных дефектов упаковки (ЗГДУ) в плоскости
границ зерен, проанализирована кристаллография зернограничных сдвигов, установлены предпо-
чтительные направления и энергетический барьер для зернограничного проскальзывания. Показа-
но, что легирование Mg и Ni существенно модифицирует энергию ЗГДУ, повышая сопротивление
проскальзыванию.
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ВВЕДЕНИЕ
Проскальзывание по границам зерен (ГЗ) и

миграция ГЗ являются процессами, которые на-
ряду с внутризеренным скольжением и процесса-
ми аккомодации в тройных стыках, обеспечивают
пластическую деформацию поликристалличе-
ских материалов. Явление инициированной на-
пряжением миграции ГЗ, впервые изученное на
бикристаллах [1, 2], в последнее время привлека-
ет повышенный интерес и рассматривается как
альтернативный механизм пластичности нанозе-
ренных материалов, в которых внутризеренное
скольжение затруднено или подавлено [3–11]. В
нашей работе [12] для выяснения механизмов,
контролирующих процессы проскальзывания и
миграции границ зерен в бикристалле Al, энер-
гетика зернограничных сдвигов для нескольких
типичных симметричных ГЗ наклона Σ3(111),
Σ5 (012), Σ5(013) и Σ11(113) рассчитана с исполь-
зованием методов первопринципного и молеку-
лярно-динамического моделирования. Определе-
на энергия обобщенных зернограничных дефектов
упаковки (ЗГДУ), установлены предпочтительные
направления и энергетический барьер для зерно-
граничного проскальзывания. Показано, что от-
носительное смещение соседних зерен при опре-
деленных направлениях частичных сдвигов со-

провождается консервативной миграцией ГЗ в
направлении, перпендикулярном ее плоскости.

Легирование является одним из важнейших ме-
тодов увеличения структурной стабильности и
улучшения механических свойств металлов. При-
месные атомы вблизи ГЗ могут значительно умень-
шать их подвижность, увеличивая термическую
стабильность зеренной структуры. Зерногранич-
ные сегрегации могут также влиять на структуру и
энергию самих границ. Фазово-структурные пре-
вращения вблизи границ зерен активно изучают
как экспериментально, так и с использованием
атомистического моделирования [13–26]. Так в ра-
ботах [22–24] для симметричных ГЗ специального
типа с осью наклона 001 рассмотрены зерногра-
ничные температурно-индуцированные фазовые
переходы. В [23, 26] для системы Cu–Ag изучены
сегрегационно-индуцированные зернограничные
фазовые переходы. В [14] показано, что зерногра-
ничная диффузия Ag в бикристаллах Cu c ГЗ
Σ5(013) скачком изменяется при Тc = 826 K, что
обусловлено температурно-индуцированным фа-
зовым переходом разупорядочения в зерногра-
ничной структуре. В [27] в сплавах Al–5 вес. % Mg
и Al–10 вес. % Mg изучены тепловые процессы
при ЗГ смачивании (GB wetting). В работе [28] ме-
тодом атомистического моделирования изучено
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влияние примесей Si и Mg на зернограничное
скольжение в Al при T = 750 K. Показано, что
вблизи ГЗ образуются малоподвижные кластеры
Al–Mg, которые подавляют диффузию и ограни-
чивают ЗГП (зернограничное проскальзывание).
В нашей работе [13] с использованием комбини-
рованного МД/МК моделирования при Т = 450 К
показано, что взаимодействие различных при-
месных атомов (Mg, Ni, Cu, Pb) с границами зе-
рен Σ5{012}100 и Σ5{013}100 в Al матрице при-
водит к их структурной реконструкции в процес-
се сегрегации. Показано, что наблюдаются
однослойные (Mg), двуслойные (Ni, Cu) сегрега-
ции, а также аморфные прослойки из примесных
атомов (Pb).

Таким образом, существующие представления
показывают, что влияние легирующих элементов
на свойства ГЗ является достаточно сложным и
может быть обусловлено как изменением хими-
ческой связи, так и изменением структуры ГЗ. В
настоящей работе зернограничное проскальзы-
вание изучено в бикристаллах сплавов Al–3 aт. %
Mg и Al–3 ат. % Ni для симметричных границ зе-
рен специального типа Σ5(012)100 и Σ5(013)100
после формирования сегрегаций на ГЗ, описыва-
емых с использованием МД/МК-моделирования.
Полученные результаты позволили определить
предпочтительные направления векторов зерно-
граничных сдвигов и выяснить влияние Mg и Ni
на сопротивление проскальзыванию в бикри-
сталле Al.

МЕТОД РАСЧЕТА

Чтобы охарактеризовать присущее данному
типу ГЗ сопротивление зернограничному сдвигу,
мы провели расчет энергии обобщенного дефекта
упаковки (ЗГДУ) или зернограничной γ-поверх-
ности для плоскости границы, разделяющей два
зерна. Величину обобщенного ДУ часто исполь-
зуют при обсуждении расщепления дислокаций и
оценке сопротивления скольжению [4, 29, 30]; в
этом случае она характеризует изменение энер-
гии при сдвиге частей кристалла в плоскости
скольжения дислокаций. Энергию ЗГДУ рассчи-
тывали для симметричных ГЗ Σ5{012}100 и
Σ5{013}100 специального типа. Для изучения
были выбраны границы зерен, которые имеют
наименьшие значения энергии [31]. При модели-
ровании сплава Al–Mg использовали EAM/FS
потенциал M.I. Mendelev et al [32]; для сплава
AlNi – EAM/alloy потенциал [34]; потенциалы
взяты на сайте http://www.ctcms.nist.gov/poten-
tials/. Моделирование проводили в рамках ком-
бинированного МД/МК подхода [13], сочетаю-
щего релаксацию кристаллита методом молеку-
лярной динамики (МД) и обмен атомов в схеме
Монте-Карло (МК); численную реализацию осу-

ществляли с использованием пакета LAMMPS
(Sandia National Laboratories) [34].

Во всех случаях плоскость YZ совпадала с
плоскостью ГЗ, ось OZ – параллельна оси накло-
на 100, направление OX перпендикулярно плос-
кости границы. Кристаллит содержал 2 зерна,
разделенные рассматриваемой границей, распо-
ложенной в его центре. Размер зерен во всех слу-
чаях вдоль направления OX, перпендикулярного
плоскости ГЗ, составлял ~10 нм. В двух взаимно
перпендикулярных направлениях OY и OZ в плос-
кости ГЗ использовали периодические гранич-
ные условия. Длина периода вдоль этих направ-
лений была кратна трансляции вдоль заданного
кристаллографического направления. Величина
трансляции вдоль направления 012 равна √5A0,
вдоль направления 013 – 1/2√10A0, вдоль на-
правления 100 – A0, где A0 – параметр решетки.
При MD-моделировании кристаллит содержал в
зависимости от типа ГЗ (4–8) × 104 атомов.

ЗГДУ-поверхность вычисляли при свободных
граничных условиях в направлении OX, перпен-
дикулярном плоскости ГЗ. Сдвиг одного зерна
относительно другого при создании ЗГДУ прово-
дили в плоскости, ближайшей к плоскости ГЗ, и
осуществляли параллельно плоскости ГЗ. В пре-
делах элементарной ячейки выбирали некоторый
вектор сдвига f. Одно зерно сдвигали на этот век-
тор и вычисляли энергию кристаллита, отвечаю-
щую вектору сдвига. Энергию поверхностных де-
фектов вычисляли как разность между энергией
кристаллита с дефектом упаковки и кристаллита
без дефекта, отнесенную к площади границы. По-
лученные таким образом значения энергий в пре-
делах элементарной ячейки на рассматриваемых
плоскостях образуют поверхность зерногранич-
ных сдвигов ЗГДУ. Анализ ее позволяет сделать
выводы о существовании стабильных поверхност-
ных дефектов, определить соответствующие им
сдвиги. В точках локальных минимумов зерногра-
ничной ЗГДУ проводили полную релаксацию кри-
сталлита, в других точках, отвечающих обобщен-
ному зернограничному сдвигу f, проводили релак-
сацию в направлении OX, перпендикулярном
плоскости ГЗ.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

На рис. 1 показаны фрагменты структуры ГЗ
изученных сплавов, полученные после заверше-
ния МД/МК-моделирования. Значение, равное
нулю вдоль оси абсцисс, соответствует стартово-
му положению ГЗ (до проведения процедуры
МД/МК).

Образование сегрегаций сопровождалось струк-
турной реконструкцией границ зерен [1]. В струк-
туре ГЗ, формирующейся после МД/МК, тонкими
линиями выделены структурные единицы [31], ко-
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торый определяют локальную атомную конфигу-
рацию границы. Для ГЗ Σ5{013}100 атомы Mg рас-
полагаются в центре структурного элемента
(рис. 1a). Геометрия границ в этом случае для спла-
ва и для Al совпадают. Для этой же ГЗ атомы Ni об-
разуют двойной слой вблизи ГЗ (рис. 1б), при этом
положение ГЗ смещается и изменяется форма
структурного элемента. На рис. 1в показана кон-
фигурация области вблизи ГЗ Σ5{012}100, кото-
рая также испытала структурную реконструкцию
в результате сегрегации атомов Mg; подобная же
структура формируется при сегрегации атомов
Ni. Как обсуждалось в [13], характер структурной
реконструкции ГЗ определяется энергией сегре-
гации примесного атома и наиболее энергетиче-
ски выгодной его позицией вблизи ГЗ.

Штриховой линией на рис. 1 обозначено сече-
ние, вдоль которого проводился сдвиг соседних
зерен при образовании ЗГДУ. Выделенная плос-
кость является ближайшей к положению ГЗ в
сплавах. В случае Al–Ni (рис. 1б) между двумя

слоями Ni межплоскостное расстояние столь ма-
ло, что энергия ЗГДУ будет велика. Поэтому бли-
жайшим плотноупакованным сечением выбира-
ли то, которое показано на рис. 1б.

На рис. 2 представлены ЗГДУ-поверхности в
сплаве Al–3 aт. % Mg для изученных границ зерен
с осью наклона 100. Во всех случаях вдоль на-
правлений OY и OZ в плоскости границы длина да-
на в относительных единицах (по отношению к
трансляции вдоль заданного кристаллографиче-
ского направления). Значения ЗГДУ даны без учета
релаксации. На рис. 2a обозначена точка A, в кото-
рой ЗГДУ имеет локальный минимум. Значение
энергии ЗГДУ в этой точке равно 0.22 Дж/м2 для Al,
0.36 Дж/м2 для Al–Mg, 0.67 Дж/м2 для Al–Ni. Век-
тор сдвига OA равен ~1/6326. Для сплава Al–
3 ат.%Ni форма поверхностей ЗГДУ подобна
представленной на рис. 2; положение экстрему-
мов близки, отличаются лишь интенсивности.
Для ГЗ Σ5{012}100 (рис. 1в) структура границы
для обоих сплавов совпадает. Для ГЗ Σ5{013}100

Рис. 1. Фрагмент кристаллита с ГЗ Σ5{013}100 для Al–3 aт. % Mg (a) и Al–3 aт. % Ni (б); с ГЗ Σ5{012}100 для Al–
3 aт. % Mg (в) после 106 МД/МК шагов релаксации [13]. Черные и красные кружки обозначают атомы Al и примесные
атомы (Mg или Ni); открытые и заштрихованные кружки соответствуют атомам в ближайших {100} плоскостях. Штри-
ховой линией обозначено сечение, вдоль которого проводился сдвиг.
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для сплава Al–Ni можно представить другой
структурный элемент (в нижней части рис. 1б по-
казан стрелкой). Видно, что в таком варианте
структурные элементы для Al–Mg и Al–Ni похо-
жи, что и отражается в геометрии поверхностей
ЗГДУ.

На рис. 2a, 2б отмечена точка B, отвечающая
локальному минимуму для Al, в которой энергия
ЗГДУ близка к нулю. Как показано в [12], соот-
ветствующие сдвиги равны 0.2(1/2013) и
0.4(021) (величина сдвига 0.32a и 0.9a). В резуль-
тате сдвига OB плоскость ГЗ перемещается на ве-
личину, равную вектору Бюргерса зерногранич-
ных сдвигов bgb (см. подробнее [12]). Зерногранич-
ное проскальзывание может быть продолжено
путем осуществления частичного сдвига в следую-
щей, параллельной ГЗ плоскости, соответствую-
щей новому положению ГЗ после миграции. В ре-
зультате многократного повторения частичного
сдвига по последовательной системе параллель-
ных плоскостей, реализуемый процесс зерногра-
ничного проскальзывания сопровождается мигра-
цией в направлении, перпендикулярном плоско-
сти ГЗ. В [12] показано, что частичный сдвиг на
вектор OB является наиболее легким сдвигом
для Al. Для сплавов локальный минимум вблизи
точки B отсутствует (рис. 2). Появление упорядо-

ченного сегрегационного зернограничного слоя
для сплавов препятствует многократному зерно-
граничному скольжению по последовательной си-
стеме параллельных плоскостей. Таким образом,
наиболее легкий для Al вариант ЗГДУ для сплавов
становится невозможным.

На рис. 3 и 4 представлены зависимости энер-
гии ЗГДУ для наиболее легких направлений сдви-
га для ГЗ Σ5{013}100 и Σ5{012}100, полученные с
учетом атомной релаксации вдоль направления,
перпендикулярного плоскости ГЗ. Такими сдвига-
ми являются: по направлению вдоль оси наклона ГЗ
100 (рис. 3a, 4a); вдоль направления, перпендику-
лярного оси наклона (рис. 3б, 4б); вдоль ломаной
кривой через точку локального минимума A
(рис. 3в) или в точку трансляции O3 (рис. 4в). На
всех рисунках кривая 1 соответствует Al [12], кри-
вая 2 – сплаву Al–Mg, кривая 3 – Al–Ni.

Из зависимости энергии поверхностного де-
фекта от величины сдвига (рис. 2) можно полу-
чить значение энергии нестабильных дефектов
упаковки γus (максимальное значение энергии
вдоль выбранного направления сдвига [36, 37]).
Чем меньше параметр γus, тем легче осуществля-
ется сдвиг в плоскости ГЗ в данном направлении
при зернограничном проскальзывании.

Рис. 3. Изменение энергии ЗГДУ (GB–SF) (с учетом релаксации) при сдвиге вдоль направления 100 (a); вдоль на-
правления 013 (б); вдоль комбинированного направления OAO2 (в) для ГЗ Σ5{013}100. Кривая 1 соответствует Al;
кривая 2 – сплаву Al–Mg, кривая 3 – Al–Ni.
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В табл. 1 представлены значения энергии не-
стабильных ЗГДУ с учетом релаксации вдоль наи-
более легких направлений сдвига для сплавов Al–
Mg, Al–Ni и для Al. Из рис. 3, 4 и табл. 1 видно,
что для всех направлений зернограничных сдви-
гов значения γus для сплавов существенно выше,
чем для Al, т.е. сегрегации примесных атомов
препятствуют проскальзыванию по границам зе-
рен. Из таблицы видно, что наиболее легким на-
правлением зернограничного скольжения для ГЗ
Σ5{013}100 для обоих сплавов является направ-
ление вдоль оси наклона 100.

Для ГЗ Σ5{012}100 для сплава Al–Mg наибо-
лее легким направлением сдвига является на-
правление 112, для Al–Ni – направление 100.

При скольжении вдоль направления оси на-
клона 100 для ГЗ Σ5{013} значения γus возрастают
(по сравнению с Al) в 2.0–3.0 раза, для ГЗ Σ5{012} –
в 3.0–3.5 раза. Еще более заметное различие полу-
чено при скольжении вдоль направления, пер-
пендикулярного (или направленного под углом)
оси наклона. Для Al это проскальзывание контро-
лируется созданием частичного сдвига OB [12],
который характеризуется значениями γus, сопо-
ставимыми с самыми низкими энергиями ДУ в
металлах с ГЦК-решеткой. Однако для сплавов
частичный сдвиг, соответствующий какому-либо
локальному минимуму, отсутствует. Скольжение
на вектор трансляции превосходит значения γus
для наиболее легкого частичного сдвига в Al для
ГЗ Σ5{013} в 20.0–80.0 раза, для ГЗ Σ5{012} – в 3.5–
5.0 раз.

Из рис. 3 видно, что для ГЗ Σ5{013}100 энер-
гия ЗГДУ для Al–Ni лежит закономерно выше
(кривые 3), чем для сплава Al–Mg (кривые 2).
Значения γus для Al–Ni превосходят в 1.5–1.8 раз
соответствующие значения для Al–Mg. Иная си-
туация для ГЗ Σ5{012}100: на рис. 4a выше распо-
ложена кривая 2, на рис. 4б – кривая 3, на рис. 4в
кривые 2 и 3 близки (различие между значениями
γus в пределах 1.1–1.3 раза). На основании этих
результатов можно предположить, что суще-
ствование двойного слоя атомов Ni вблизи ГЗ
Σ5{013}100 способствует дополнительному уве-
личению сопротивления при проскальзывании

вблизи этой границы в сплаве Al–Ni по сравне-
нию с Al–Mg.

Следует отметить, что рассмотренные выше
процессы миграции ГЗ, осуществляемые частич-
ным зернограничным сдвигом, реализуются для
специфического случая симметричных специаль-
ных ГЗ наклона. В мелкозернистом поликристал-
ле с преобладанием произвольных ГЗ механизм
индуцированной напряжением миграции границ
может быть более сложным и включать протекаю-
щие на мезоуровне процессы, обеспечивающие
проскальзывание несимметричных ГЗ путем дви-
жения уступов [11] и совместность деформации в
тройных стыках зерен [9]. Тем не менее получен-
ные в настоящей работе результаты дают представ-
ление о фундаментальных механизмах, определя-
ющих проскальзывание зерен и условиях реализа-
ции инициированного напряжением процесса
миграции ГЗ.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Склонность к проскальзыванию по границам
зерен Σ5{013}100 и Σ5{012}100 для сплавов Al–
3 aт. % Mg и Al–3 aт. % Ni (после старения при
T = 450 K) изучена методом МД на основе анали-
за структуры и энергии зернограничных дефектов
упаковки. Дана оценка величины барьера, опреде-
ляющего сопротивление относительному смеще-
нию зерен. Показано, что сопротивление проскаль-
зыванию по ГЗ для изученных сплавов существенно
возрастает по сравнению с Al [28]. Упорядоченные
сегрегации примесных атомов на границах зерен
препятствуют реализации наиболее легкого меха-
низма, включающего проскальзывание и миграцию
в Al. Установлено, что двуслойный примесный слой
на ГЗ Σ5{013}100 в Al–Ni (образовавщийся в про-
цессе сегрегации атомов Ni и реконструкции грани-
цы зерна) усиливает сопротивление зерногранич-
ному проскальзыванию.

Работа выполнена в рамках государственного
задания Минобрнауки РФ по темам “Давление”
№ АААА-А18-118020190104-3 и “Структура”
№ АААА-А18-118020190116-6.

Таблица 1. Энергии нестабильных ДУ (γus, Дж/м2) для сдвигов вдоль наиболее легких направлений для ГЗ
Σ5{013}100 и ГЗ Σ5{012}100

Тип ГЗ Σ5{013} Σ5{012}

Сдвиг 100 013 OA–AO2 100 012 112

γus, Дж/м2

Al–Mg 0.72 0.92 0.76 – 0.61 0.92 1.01 0.77
Al–Ni 1.13 1.56 1.36 – 1.10 0.73 1.16 0.82
Al 0.36 0.04 (OB) 0.04 (OB) 0.25 0.20 (OB) 0.20 (OB)
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