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Для выяснения механизмов, контролирующих процессы проскальзывания по границам зерен
(ГЗ), энергетические характеристики зернограничных сдвигов для асимметричных ГЗ наклона
Σ5{010}/{340}001 и Σ5{110}/{710}001 в бикристалле Al рассчитаны с использованием метода моле-
кулярно-динамического моделирования. Определена энергия обобщенных зернограничных дефек-
тов упаковки, установлены предпочтительные направления и энергетический барьер для зерногра-
ничного проскальзывания. Обнаружена характерная особенность асимметричных границ: число
различающихся не эквивалентных сечений, параллельных плоскости ГЗ, для этих границ суще-
ственно выше, чем для симметричных. Показано, что тип ограничивающей ГЗ плоскости суще-
ственно влияет как на геометрию γ-поверхности, так и на энергетические характеристики зерногра-
ничного ДУ.
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ВВЕДЕНИЕ

Процессы проскальзывания по границам зе-
рен (ГЗ) играют важную роль в пластической де-
формации поликристаллических материалов (см.
работы [1–7] и ссылки в них). В общем случае они
являются достаточно сложными и зависят от осо-
бенностей структуры ГЗ [3], развития аккомода-
ционных процессов в стыках зерен, которые, в
свою очередь, могут протекать с участием диффу-
зионного массопереноса [2].

В последнее время внимание привлекают “кон-
сервативные” механизмы проскальзывания и ми-
грации ГЗ, способные обеспечивать зерногранич-
ную пластичность при комнатной и более низких
температурах, когда внутризеренная диффузия за-
морожена. Явление миграции ГЗ под действием
напряжений, впервые изученное на бикристаллах
[8, 9], в последнее время рассматривается как аль-
тернативный механизм пластичности нанозерен-
ных материалов [1, 2, 10–15]. Известным приме-
ром консервативного движения ГЗ, не связанно-
го с какой-либо диффузионной перетасовкой
атомов, является движение двойниковых границ.

Отметим, что нанодвойники играют большую
роль в процессах пластической деформации на-
нозерен в ГЦК-материалах с низким значением
энергии дефекта упаковки [16–18].

Для понимания процессов, контролирующих
проскальзывание и миграцию ГЗ, необходим пе-
реход на микроскопический уровень описания,
учитывающий особенности структуры ГЗ и меж-
атомных взаимодействий в конкретных материа-
лах. В [19–21] с использованием атомистического
моделирования методом молекулярной динами-
ки (МД) и первопринципных расчетов были
проанализированы механизмы миграции и про-
скальзывания ГЗ в Al. Установлено, что суще-
ствуют предпочтительные направления, для ко-
торых энергетический барьер зернограничного
проскальзывания (ЗГП) является достаточно
низким. При этом легкие процессы проскальзы-
вания включают частичный сдвиг зерен, реализа-
ция которого сопровождается консервативной
миграцией ГЗ. Поэтому они могут играть суще-
ственную роль в деформации поликристалла при
пониженных температурах, когда контролируе-
мые диффузией процессы заморожены.
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В работах [19–22] процессы ЗГП были исследо-
ваны для нескольких типичных специальных сим-
метричных ГЗ наклона Σ3 (111), Σ5 (012), Σ5 (013) и
Σ11 (113) в бикристалле Al. Однако, в поликри-
сталлических материалах ансамбль границ зерен
включает в себя кроме симметричных специаль-
ных ГЗ, асимметричные специальные границы,
несимметричные ГЗ, а также ГЗ общего типа. В
настоящее время вопрос о механизмах ЗГП для
ГЗ, ориентации которых отличаются от специ-
альных симметричных, остается открытым. Рас-
ширение класса границ зерен, исследуемых мето-
дами атомистического моделирования, позволит
ответить на ряд вопросов, возникающих при экс-
периментальном исследовании поликристалли-
ческих материалов.

В настоящей работе методами атомистическо-
го моделирования, мы анализируем энергетиче-
ские характеристики процесса проскальзывания
для двух асимметричных границ зерен специаль-
ного типа (Σ5{010}/{340}001 и Σ5{110}/{710}001)
в бикристалле Al. Показано, что механизмы про-
скальзывания симметричных и асимметричных
специальных ГЗ существенно различаются. Ис-
чезают легкие связанные между собой механиз-
мы проскальзывания и миграции, характерные
для симметричных ГЗ. Для асимметричных гра-
ниц имеется несколько плоскостей, параллель-
ных ГЗ, в которых процесс ЗГП отличается вели-
чиной и направлением зернограничного сдвига.

МЕТОД МОДЕЛИРОВАНИЯ

Энергетический барьер проскальзывания рас-
считан для специальных асимметричных границ
зерен Σ5{010}/{340}001 и Σ5{110}/{710}001 в
ГЦК Al с осью наклона 001. Для ГЗ Σ5 в Al как
энергия ГЗ [23], так и величина избыточного объ-
ема [24] слабо зависят от ориентации плоскости
границы. Так энергия рассматриваемых асиммет-
ричных ГЗ отличается на величину менее 10% от
энергии симметричных ГЗ Σ5{210} и Σ5{310} с той
же осью наклона 001. Как и в [19], чтобы охарак-
теризовать присущее данному типу ГЗ сопротив-
ление зернограничному сдвигу мы провели расчет
энергии обобщенного дефекта упаковки (GB–SF)
для плоскости границы, разделяющей два зерна
[20–22]. Расчет энергетической поверхности GB–
SF проводили методом молекулярной динамики с
использованием пакета LAMMPS [25]. При МД
моделировании для Al использовался adp-потен-
циал межатомного взаимодействия, предложен-
ный в работе [26]. Этот потенциал наилучшим об-
разом описывает свойства алюминия [27].

В рассмотренных случаях использовали кри-
сталлит, плоскость YZ которого совпадала с плос-
костью ГЗ, ось OZ – параллельна оси наклона,

направление OX перпендикулярно плоскости
границы. Кристаллит содержал 2 зерна, разделен-
ные рассматриваемой ГЗ, расположенной в его
центре. При МД моделировании кристаллит со-
держал в зависимости от типа ГЗ ~(15000–20000)
атомов. Размер зерен вдоль направления OX, пер-
пендикулярного плоскости ГЗ составлял ~20 нм.
В этом направлении использовали свободные
граничные условия. В двух других взаимно пер-
пендикулярных направлениях, лежащих в плос-
кости ГЗ, использовали периодические гранич-
ные условия. Длина периода вдоль этих направ-
лений была кратна трансляции вдоль заданного
кристаллографического направления (6a, 5a и
5√2a вдоль направлений 001, 430 и 170, соот-
ветственно, где a –параметр решетки).

На рис. 1 представлены фрагменты кристалли-
тов, содержащие асимметричную границу зерна
специального типа Σ5{010}/{340}001 (рис. 1a) и
ГЗ Σ5{110}/{710}001 (рис. 1б). В обоих случаях
геометрия границ может быть описана на языке
искаженных структурных единиц B и C [23], ха-
рактерных для симметричных ГЗ Σ5{210} и
Σ5{310} (выделены линиями на рис. 1). Для ГЗ
Σ5{010}/{340}001 структурные единицы B, C че-
редуются; каждая пара со смещением 1/2001
вдоль оси наклона. Для ГЗ Σ5{110}/{710}001
структурные единицы B, C чередуются в последо-
вательности C, B, B. Обе границы сконструирова-
ны из двух типов плоскостей: низко индексные
плотно упакованные в ГЦК-решетке плоскости
{110} и {100} с одной стороны ГЗ; и высоко ин-
дексные плоскости {710} и {340} с другой стороны.
На рис. 1 цифрами помечены узлы решетки, вхо-
дящие в структурные единицы, размер которых
характеризует ширину рассматриваемой ГЗ.
Можно отметить, что, по данной оценке, ширина
асимметричных границ в ~1.5 раза выше симмет-
ричных, и составляет 4.4–4.6 Å.

Величину GB–SF вычисляли как изменение
энергии кристаллита (отнесенное к площади гра-
ницы) ΔEGB–SF(f) при сдвиге на заданный вектор f,
лежащий в пределах элементарной ячейки решет-
ки совпадающих узлов (РСУ) в плоскости, парал-
лельной ГЗ. После осуществления сдвига в точках
локальных минимумов GB–SF проводили пол-
ную релаксацию кристаллита, а в других точках,
отвечающих общему положению, проводили ре-
лаксацию в направлении OX, перпендикулярном
плоскости ГЗ. Полученные таким образом значе-
ния ΔEGB–SF(f) образуют так называемую γ-по-
верхность, анализ которой позволяет сделать вы-
воды о существовании стабильных дефектов упа-
ковки и определить сопротивление сдвигу вдоль
того или иного направления в одной из выбран-
ных плоскостей сдвига.
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Внутри полосы, соответствующей ширине ГЗ,
можно выделить 7 плоскостей, параллельных гра-
нице, отличающихся межплоскостными расстоя-
ниями (см. табл. 1). Несколько сечений состоят из
близко расположенных плоскостей, образовавших-
ся в результате процедуры релаксации. Межплос-
костные расстояния распределены очень неравно-
мерно, также неравномерно происходит заполне-
ние атомами ближайших атомных плоскостей. Оба
эти обстоятельства оказывают влияние как на
значения энергии GB–SF, так и на геометрию
γ-поверхностей.

При расчете GB–SF, сдвиг одного зерна отно-
сительно другого проводили по одной из 7 плос-
костей (сечений), параллельных границе. В обоих
случаях наименьшим вектором трансляции явля-
ется сдвиг в общем для обеих зерен направлении
001 вдоль оси наклона границ. Как и в случае
симметричных ГЗ с той же осью наклона для за-
висимости энергии GB–SF от величины сдвига в
направлении 001 характерны симметричные
кривые с максимумом в точке Z = 0.5a.

На рис. 2 показаны энергии нестабильного
GB–SF при сдвиге вдоль направления 001 в за-
висимости от номера сечения. Отметим, что во
всех рассматриваемых случаях энергии поверх-
ностных дефектов значительно изменяются по-
сле релаксации. Для ГЗ Σ5{010}/{340}001 для се-
чения 4 энергия нестабильного ДУ существенно
ниже, чем в других сечениях для такого же сдвига;
для ГЗ Σ5{110}/{710}001 наименьшее значение
энергии GB–SF получено для сечения 3. На
рис. 2a приведены также значения γus для плоско-
стей {010} и {340} в идеальной решетке, а на
рис. 2б – значения γus для плоскостей {110} и {710}
в идеальной решетке. Видно, что по сравнению с
идеальной решеткой сопротивление проскальзы-
ванию облегчено для большинства сечений. Так
для ГЗ Σ5{010}/{340}001 для сечения 4 величина
γus в 2–3 раза ниже, чем в идеальной решетке для
плоскости {340}. Следует отметить, что для сече-
ния 4 (ГЗ Σ5{010}/{340}001) релаксированное
значение γus = 0.26 Дж/м2, близко к значению для
соответствующих сдвигов вдоль направления
001 для симметричных ГЗ Σ5{012} и Σ5{013} (0.25
и 0.38 Дж/м2, соответственно) [19].

Значение γus = 0.31 Дж/м2 для сечения 3 (ГЗ
Σ5{110}/{710}001) несколько превышает полу-
ченное раннее для симметричной ГЗ Σ5{012} и
близко к значению для Σ5{013}. Наиболее энерге-

Рис. 1. Фрагменты кристаллита Al после МД релакса-
ции, содержащие специальные асимметричные ГЗ
Σ5{010}/{340}001 (a) и Σ5{110}/{710}001 (б) в проек-
ции на плоскость {001}, перпендикулярную оси на-
клона. Открытые и заштрихованные кружки соответ-
ствуют атомам в соседних {001} плоскостях. Сплош-
ными линиями выделены структурные единицы B и C
[22]. Штриховой линией обозначены сечения с ми-
нимальными значениями GB–SF энергии.
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Таблица 1. Межплоскостные расстояния d (Å) в ГЗ1
Σ5{010}/{340}001 и ГЗ2 Σ5{110}/{710}001. Нумерация
начинается от левого края ГЗ (точка 2 на рис. 1)

d1 d2 d3 d4 d5 d6 d7

ГЗ1 1.56 0.33 0.67 1.13 0.11 0.50 0.29
ГЗ2 1.17 0.30 0.43 0.53 0.42 0.60 0.98
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тически выгодные сечения выделены штриховой
прямой на рис. 1a, 1б. Отметим, что эти сечения
имеют одни из самых высоких значений меж-
плоскостных расстояний для рассматриваемых
ГЗ (табл. 1), а ограничивающие их плоскости менее
других “размыты” вследствие процессов релакса-
ции, т.е. являются наиболее плотноупакованными.

Мы рассчитали энергии GB–SF для всех обсуж-
даемых выше семи плоскостей, параллельных рас-
сматриваемой ГЗ. Полученные результаты харак-
теризуют GB–SF геометрию и указывают предпо-
чтительные направления для зернограничного
проскальзывания. Ниже обсуждаются результаты
расчетов для отдельных плоскостей, ограниченных
направлениями, перпендикулярными оси накло-
на. Для ГЗ Σ5{010}/{340}001 это вектора 001 и
100/430; для ГЗ Σ5{110}/{710}001 – вектора
001 и 1–10/170. Мы сохранили здесь двойное
обозначение векторов (обычно используемое для
плоскостей), имея в виду, что рассматриваемые

направления параллельны в первом и втором зер-
не. Расчет показал, что для ГЗ1 и ГЗ2 геометрия
GB–SF-поверхностей для плоскости 1 близка к
геометрии идеальных плоскостей {010} и {110};
геометрия GB–SF поверхностей для плоскости 7
близка к геометрии идеальных плоскостей {340} и
{710}. Для сечений с промежуточными номерами
вид GB–SF-поверхностей последовательно изме-
няется от одного типа поверхности к другому.
Изучены также некоторые другие направления в
плоскостях ГЗ с низкими значениями GB–SF
энергии.

ГЗ Σ5{010}/{340}〈001〉. На рис. 3 представлены
GB–SF поверхность и изменение энергии GB–
SF вдоль направления 100/430 для сечения
4 ГЗ Σ5{010}/{340}001. Здесь и далее расстояния
даны в единицах параметра решетки. На рис. 3 от-
мечены точки A1, A2 локальных минимумов, кото-
рые получены для нерелаксированного случая.
Видно, что сдвиг в положительном и отрицатель-
ном направлениях 100/430 не является сим-
метричным. Без учета релаксации возможной
траекторией скольжения была бы ломаная линия
вдоль O1A2A1O2. После релаксации (кривая 2 на
рис. 3б) существенным образом изменяется не
только высота пиков, но и положение локальных
минимумов. При этом формируются локальные
минимумы с нулевой GB–SF-энергией в точках,
соответствующих целому числу параметров решет-
ки; их положение соответствует векторам трансля-
ции в плоскости {100} идеальной решетки. Дей-
ствительно, левая часть рис. 1a, отвечающая систе-
ме плоскостей куба, доходит вплоть до позиции 4.
При этом наиболее существенные смещения ~0.8 Å
при формировании ГЗ испытывают атомы в по-
зициях, подобных 4 и 7. При образовании сдвига
в сечениях 1–4 релаксация затрагивает эти ато-
мы, восстанавливая структуру ГЗ до сдвига. Мож-
но, однако, заметить, что форма кривых зависи-
мости GB–SF энергии между точками минимума
различается, повторяя лишь рисунок на длине пе-
риода 100/430. Значения γus ~ (0.24–0.27) Дж/м2

близки к значениям энергии нестабильного ДУ при
сдвиге вдоль оси наклона 001 (рис. 2а).

С учетом релаксации легким оказалось также
направление сдвига вдоль 101 (линия  на
рис. 3а). На рис. 4 приведены GB–SF энергии в
зависимости от сдвига вдоль направления 101
для сечений 1, 4, а также для идеальной решетки.
После релаксации равное нулю значение GB–SF
энергии достигается для сдвига 1/2101 (вектор

 на рис. 3а, 4). Минимальное значение энер-
гии нестабильного GB–SF получено для сечения 4
(γus ~ 0.26 Дж/м2), что в 1.7 раза ниже, чем для иде-
альной решетки, и близко к значению γus при сдвиге
вдоль направления 100 и 001 (сечение 4).

2'OA

2
'OA

Рис. 2. Зависимость энергии нестабильного GB–SF от
номера сечения при сдвиге вдоль оси наклона 001 для
ГЗ Σ5{010}/{340}001 (a) и для ГЗ Σ5{110}/{710}001 (б).
Кривые 1 – без релаксации, кривые 2 – с учетом ре-
лаксации.
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Для сечения 7 геометрия GB–SF поверхности
качественно подобна (рис. 5a). Как и в предыду-
щем случае, сдвиги OO1 и OO2 соответствуют век-
торам трансляции. При этом зависимости для не-
релаксированных и релаксированных значений
GB–SF-энергии в целом повторяют друг друга
(рис. 5б).

Сдвиг вдоль направления OO1 вряд ли возмо-
жен, так как при подобном смещении кристалли-
тов встречаются три пика с высокими значения-
ми GB–SF-энергии, а релаксация сохраняет зна-
чительный барьер для проскальзывания. Сдвиг
скорее будет происходить по траектории O1A1O2 из
точки O1 в O2, показанной на рис. 5a. Высота барье-
ров после релаксации составляет 0.5–0.8 Дж/м2, что
существенно выше, чем для сечения 4. Таким об-
разом, наиболее легким вариантом для ГЗ
Σ5{010}/{340}001 является скольжение по сече-
нию 4 вдоль оси наклона 001, а также вдоль на-
правлений 100 и 101 в плоскости ГЗ.

ГЗ Σ5{110}/{710}〈001〉. Геометрия GB–SF-по-
верхности для ГЗ Σ5{110}/{710}001 близка к той,
которая реализуется в идеальной решетке только
для сечения 1. Из рис. 1б видно, что для остальных
сечений при GB–SF-сдвигах на вектор 1/21–10
не все атомы вблизи поверхности данного сече-
ния переходят в идентичные позиции, отличаю-
щиеся от исходной только релаксационной дефор-
мацией.

Только для сечения 1 на длине трансляции вдоль
направления 1–10/170 существуют локальные

минимумы в точках B1–B4, в которых энергия
после релаксации обращается в ноль (рис. 6). Это
означает возможность трансляции на вектор
1/21–10 в этом сечении ГЗ Σ5{110}/{710}001,
и эквивалентность сдвигов с векторами OB1,
B1B2 и т.д. на рис. 6. Значение энергии нестабиль-
ного GB–SF при этих сдвигах изменяется в пре-
делах γus = 0.22–0.24 Дж/м2, что является мини-
мальным значением при сдвиге в данной ГЗ. Для
сравнения, для идеальной решетки энергия не-
стабильного GB–SF при сдвиге вдоль направле-

Рис. 3. GB–SF поверхность (a); зависимость GB–SF энергии (б) без релаксации (кривая 1) и с учетом релаксации
(кривая 2) вдоль направления 100/430 для сечения 4 ГЗ Σ5{010}/{340}001.
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Рис. 4. Зависимость GB–SF энергии с учетом релак-
сации вдоль направления 101 для идеальной решет-
ки (кривая 1), для сечения 1 (кривая 2) и сечения 4
(кривая 3) для ГЗ Σ5{010}/{340}001.
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Рис. 5. GB–SF поверхность (a); зависимость GB–SF энергии (б) без релаксации (кривая 1) и с учетом релаксации
(кривая 2) вдоль направления 430 для сечения 7 ГЗ Σ5{010}/{340}001.

0

1

5
4
3
2

1 2 3 4 5

A2 A3

A1

1

2

〈100〉/〈430〉

(б)

G
B

–
SF

 э
не

рг
ия

, Д
ж

/м
2

0.5

0

1.0

1 2 3 4 5
O1

O

A1A1A1 A2A2A2 A3A3A3

O2O2O2

〈100〉/〈430〉

(а)

〈0
01
〉

Рис. 6. GB–SF поверхность (a); зависимость GB–SFэнергии (б) без релаксации (кривая 1) и с учетом релаксации (кри-
вая 2) вдоль направления 1–10/170 для сечения 1 ГЗ Σ5{110}/{710}001.
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ния 1/2110(110) равна γus = 0.24 Дж/м2, что не-
сколько выше, чем для аналогичного GB–SF-сдви-
га в сечении 1. Сдвиг OD = 1/2112 (рис. 6a)
должен преодолеть максимум в точке P, который
соответствует γus = 0.65 Дж/м2, что существенно
выше значений энергии нестабильного ДУ для
других сдвигов в сечении 1 ГЗ Σ5{110}/{710}001.
Другие локальные минимумы вдоль направления
112 отсутствуют.

На рис. 7 представлена γ-поверхность (рис. 7a)
и зависимость GB–SF-энергии (рис. 7б) вдоль
направления 1–10/170 для сечения 3. На длине
трансляции OO2 существуют два минимума в
точках A1 и A2, Emin(A1) = 0.23 Дж/м2, Emin(A2) =
= 0.24 Дж/м2. Сдвиг OO2 должен проходить через
промежуточные точки этих минимумов. Значе-
ния энергии нестабильного ДУ изменяются в
пределах γus = 0.5–0.8 Дж/м2, что значительно вы-
ше, чем при сдвиге вдоль направления 001. Та-
ким образом, наиболее легким вариантом сколь-
жения для ГЗ Σ5{110}/{710}001 является сколь-
жение для сечения 1 вдоль направления 1/21–10
в плоскости ГЗ.

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

С целью выяснения механизмов, контролиру-
ющих подвижность асимметричных границ зерен
в поликристалле Al, методами атомистического

моделирования исследована структура ГЗ и
энергетические характеристики процесса про-
скальзывания для двух специальных ГЗ наклона
Σ5{010}/{340}001 и Σ5{110}/{710}001. “Ширина”
ГЗ для асимметричных границ несколько превы-
шает ширину симметричных границ Σ5012 и
Σ5013, из структурных единиц которых скон-
струированы рассматриваемые асимметричные
ГЗ. Характерная особенность асимметричных
границ состоит в том, что число различающихся
сечений, параллельных плоскости ГЗ, для этих
границ значительно выше (7), табл. 1, чем для
симметричных границ. Расчет энергии зерногра-
ничного обобщенного дефекта упаковки позво-
лил дать оценку величины барьера, определяю-
щего сопротивление относительному смещению
зерен. Установлено, что сдвиг на вектор трансля-
ции 001 вдоль оси наклона зависит как от типа
плоскости, так и от типа сечения. Для ГЗ
Σ5{010}/{340}001 минимальное значение неста-
бильного ДУ при сдвиге вдоль оси наклона с уче-
том релаксации γus = 0.26 Дж/м2, максимальное –
в 3.5 раза выше (рис. 2a). Для Σ5{110}/{710}001
минимальное значение γus = 0.31 Дж/м2, макси-
мальное – в 2.7 раза выше (рис. 2б).

Для ГЗ Σ5{010}/{340}001 в шести последова-
тельных сечениях со стороны плоскости {010}
геометрия γ-поверхностей сохраняет наиболее
существенные черты идеальной плоскости {010}:
локальные минимумы с нулевой энергией в точ-

Рис. 7. GB–SF поверхность (a); зависимость GB–SF энергии (б) без релаксации (кривая 1) и с учетом релаксации
(кривая 2) вдоль направления 1–10/170 для сечения 3 ГЗ Σ5{110}/{710}001.
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ках, кратных векторам сдвига 100 и 1/2101
(рис. 3, 4). Значения нестабильного ДУ изменя-
ются в пределах γus = 0.24–0.27 Дж/м2 для сдвига
вдоль направления 100 и γus = 0.26–0.39 Дж/м2

для сдвига вдоль направления 1/2101. Для ГЗ
Σ5{110}/{710}001 значение нестабильного ДУ
при сдвиге вдоль направления 1/21–10 в сече-
нии 1 равно γus = 0.22–0.24 Дж/м2. Таким обра-
зом, в ряде сечений возможно зернограничное
скольжение, характеризуемое низким значением
энергии нестабильных ДУ вдоль направлений 110.

Можно предположить, что и другие асим-
метричные ГЗ, например, Σ7{ 10}/{ 35}111 или
Σ15{001}/{1 2}210, будут содержать легкие на-
правления для проскальзывания в одном или не-
скольких сечениях, примыкающих к ГЗ со сторо-
ны плотно упакованных плоскостей { 10} и {001}.

Таким образом, для границ зерен специально-
го типа можно выделить группу ГЗ, содержащих
плотно упакованные низко индексные плоско-
сти. Для этой группы границ возможна реализация
легкого проскальзывания в одном или нескольких
плотно упакованных сечениях. Можно предполо-
жить, что границы этой группы будут обеспечивать
как аккомодацию решеточного скольжения, так и
увеличивать долю зернограничной деформации.
Отметим, что аккомодация решеточного скольже-
ния будет происходить тем легче, чем выше энер-
гия ДУ при расщеплении дислокации с вектором
Бюргерса 1/2110 на две частичные дислокации
Шокли в своей плоскости скольжения {111} в иде-
альной решетке. Это приводит к легкой рекомби-
нации частичных дислокаций Шокли при подхо-
де к плоскости ГЗ и дальнейшем движении не
расщепленной дислокации с вектором Бюргерса
1/2110 в одном из возможных сечений плоско-
сти ГЗ. Таким образом, подобную перестройку на
ГЗ можно рассматривать как поперечное сколь-
жение решеточной дислокации винтовой ориен-
тации из исходной плоскости скольжения в од-
ном из зерен в плоскость поперечного скольже-
ния в одном из сечений ГЗ без образования на ГЗ
каких-либо дополнительных дефектов. Так как
величина γus достаточно низкая, то можно счи-
тать, что рассмотренные процессы будут проис-
ходить достаточно легко, без изменения структу-
ры ГЗ, обеспечивая большой сдвиг при проскаль-
зывании вдоль ГЗ. В частности, Al является
одним из металлов, где рекомбинация частичных
дислокаций происходит легко, что приводит к
легкому поперечному скольжению в этом метал-
ле. Возможность реализации указанного выше
механизма требует дополнительного изучения
процессов, происходящих на микроуровне, на-
пример, с использованием процедуры многомас-
штабного моделирования [28]. Мы указываем
здесь лишь принципиальную возможность реали-

1 8
2

1

зации процесса поперечного скольжения реше-
точных дислокаций в одном из сечений границ
зерен специального типа.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Склонность к проскальзыванию по асиммет-

ричным границам зерен Σ5{010}/{340}001 и
Σ5{110}/{710}001 в бикристаллах Al изучена ме-
тодом молекулярно-динамического моделирова-
ния на основе анализа структуры и энергии зер-
нограничных дефектов упаковки. Установлено,
что число различающихся не эквивалентных се-
чений, параллельных плоскости ГЗ, для этих гра-
ниц существенно выше, чем для симметричных
границ. Дана оценка величины барьеров, опреде-
ляющих сопротивление относительному смеще-
нию зерен в различных сечениях. Показано, что
тип ограничивающей ГЗ плоскости существенно
влияет как на геометрию γ-поверхности, так и на
энергетические характеристики зерногранично-
го ДУ.

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