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Методом молекулярной динамики исследуется влияние 
точечных дефектов на интенсивность самодиффузии 
вдоль тройных стыков большеугловых границ наклона 
и границ смешанного типа в никеле. Показано, что ин-
тенсивность самодиффузии и энергия связи точечных 
дефектов с тройным стыком практически не зависят от 
числа введенных в область стыка дефектов в частности 
из-за того, что часть введенных дефектов мигрирует в 
образующие стык границы зерен.
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The effect of point defects on diffusion permeability of triple 
junctions of high-angle <111> and <100> tilt boundaries  
and mixed-type grain boundaries in nickel was studied by 
the method of molecular dynamics. It was shown that the 
intensity of self-diffusion and binding energy of the point 
defects with the triple junction are practically independent 
of the number of defects introduced in the junction area. 
This is explained, in particular, by the fact that a part of the 
introduced defects migrates into grain boundaries forming 
the junction.
Keywords: molecular dynamics, diffusion, triple junction, grain 
boundary, point defect.

1. Введение

Тройной стык зерен представляет собой линейный де-
фект, вдоль которого сопрягаются три различно ори-
ентированных зерна или три зернограничных повер-
хности. Взаимные углы, под которыми располагаются 
границы зерен, определяются, как правило, энергией 
границ и их относительным натяжением [1-3]. В боль-
шинстве случаев углы между границами в стыках близ-
ки к 120°. Несмотря на то, что тройные стыки наряду 
с границами зерен являются основными дефектами 
поликристаллов, интерес к их изучению возник срав-
нительно недавно. В некоторых работах указывается на 
различие свойств тройных стыков и составляющих их 
границ зерен. Принято считать, что диффузия в обла-
сти тройных стыков протекает более интенсивно, чем 
вдоль границ зерен [4,5]. Однако в сравнительно недав-
них работах [6-8], выполненных с помощью компью-
терного моделирования, говорится, что диффузионные 
проницаемости границ зерен и тройных стыков могут 
иметь один и тот же порядок. Вместе с тем, в упомяну-
тых работах моделирование проводилось без учета вза-
имодействия границ зерен и тройных стыков с други-

ми дефектами кристаллической структуры (например, 
точечными дефектами, решеточными дислокациями и 
др.), которые, как известно, в реальных поликристаллах 
сорбируются границами и способны оказывать влияние 
на их диффузионную проницаемость.

Настоящая работа посвящена исследованию с помо-
щью метода молекулярной динамики влияния точечных 
дефектов на интенсивность самодиффузии вдоль трой-
ных стыков большеугловых границ наклона и границ 
смешанного типа на примере никеля. 

2. Описание модели

Тройной стык границ наклона создавался в центре 
расчетного блока путем сопряжения трех зерен, разо-
риентированных относительно друг друга с помощью 
поворота вокруг оси параллельной линии тройного 
стыка. Рассматривались две оси разориентации: <111> 
и <100>. При построении расчетного блока сначала 
отдельно создавались три кристалла в форме паралле-
лепипеда. Затем они поворачивались на заданный для 
каждого зерна угол вокруг оси <111> или <100>. Сле-
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дующим этапом являлось вырезание сегмента каждого 
зерна в соответствии с заданными углами между гра-
ницами зерен в стыке. В настоящей работе изначально 
углы между границами в стыке задавались 120°. После 
вырезания сегментов проводилось сопряжение зерен, 
при котором удалялись атомы, находящиеся от сосед-
него атома на расстоянии менее 0.5 Å. Заключительным 
этапом являлось вырезание конечного расчетного бло-
ка в форме цилиндра. Количество атомов в расчетном 
блоке составляло около 40000. Пример получающегося 
в результате вышеописанных процедур расчетного бло-
ка изображен на рис.1. Диаметр приведенного на рис.1 
цилиндрического расчетного блока 87 Å, длина вдоль 
оси Z – 75 Å. На торцы цилиндрического расчетного 
блока, то есть вдоль линии тройного стыка, налагались 
периодические граничные условия (имитировалось 
бесконечное повторение цилиндрического расчетного 
блока вдоль оси Z). На боковую поверхность цилиндра 
были наложены жесткие условия, - атомы вблизи 
боковой поверхности в процессе компьютерного 
эксперимента оставались неподвижными (на рис.1 
жестко закрепленные атомы показаны темно-серым 
цветом). В работе рассматривались два тройных 
стыка границ наклона: с разориетацией зерен на углы 
15°,15°,30° относительно оси <111> и на углы 18°, 18°, 36° 
относительно оси <100>.

При построении тройного стыка границ смешанного 
типа создавались три различно ориентированных кри-
сталла таким образом, что плоскости XY соответство-
вала плоскость (111) первого кристалла, (100) второго 
и (110) третьего. Затем они дополнительно поворачи-
вались на углы 5°, 15°, 35° соответственно вокруг оси Z, 
после чего из них, как и при создании стыков границ на-
клона, вырезались сегменты по 120° каждый, и произво-
дилось их сопряжение. В этом случае граничные условия 
на всех поверхностях полученного цилиндра задавались 
жесткими.

Для приведения структуры расчетного блока в рав-
новесное состояние (в данных условиях) проводилась 
динамическая релаксация структуры в два этапа. На 
первом этапе начальная температура была равна 0 К – 
производилось первичное сопряжение структуры зерен, 

в результате которого температура расчетного блока 
повышалась. На втором этапе расчетный блок выдержи-
вался в течение 100 пс при постоянной температуре 1500 
К. В заключении расчетный блок охлаждался до 0К. 

Точечные дефекты вводились в область тройного 
стыка путем удаления атомов (в случае вакансий) или их 
добавления (в случае междоузельных атомов). Количест-
во вводимых дефектов варьировалось от 1 до 10 (на 75Å 
длины тройного стыка). Вводимое количество дефектов 
соответствовало концентрации в расчете на общее чи-
сло атомов в блоке от 2,5·10-3% до 2,5·10-2%. В расчете на 
объем тройного стыка, если принять его радиус, согла-
сно[8], равным 5Å, концентрация варьировалась при-
мерно от 0,2% до 2%.

После введения точечных дефектов также проводи-
лась релаксация структуры с последующим охлаждени-
ем. Полученные таким образом расчетные блоки явля-
лись стартовыми при моделировании самодиффузии.

Шаг интегрирования по времени в методе моле-
кулярной динамики варьировался от 5 до 10  фс. Взаи-
модействия атомов никеля друг с другом описывались 
многочастичным потенциалом Клери-Розато [9]. Радиус 
действия потенциалов ограничивался пятью координа-
ционными сферами. 

3. Результаты и обсуждение

Для исследования влияния точечных дефектов на ин-
тенсивность самодиффузии в области тройного стыка 
моделировался процесс продолжительностью 300 пс 
при температуре 1500 К (0.86·Тm, где Тm – температура 
плавления никеля). По окончании эксперимента расчет-
ные блоки охлаждались до 0 К во избежание влияния 
тепловых колебаний атомов на расчет коэффициента 
диффузии. Кроме коэффициента самодиффузии в ка-
ждом случае рассчитывалось среднее значение энергии 
связи точечного дефекта с тройным стыком (или грани-
цами зерен).

На рис.2 приведены типичные картины атомных 
смещений вблизи тройного стыка границ наклона <111> 
и границ смешанного типа, образующиеся в процессе 
компьютерного эксперимента в течение 300 пс при тем-
пературе 1500 К. Для тройного стыка границ наклона 
<100> картина атомных смещений качественно анало-
гична картине, полученной для границ <111>.

Несмотря на относительно высокую температуру, 
диффузионные смещения атомов происходили в срав-
нительно узких каналах вдоль границ зерен, имеющих, 
согласно [8], ширину диффузионного канала около 5 Å. 
При сравнении интенсивности атомных смещений вдоль 
границ зерен и тройных стыков преобладания диффу-
зии вдоль стыков не наблюдалось. Согласно полученным 
картинам сравниваемые интенсивности были примерно 
одного порядка. В работе [8] было получено, что диффу-
зионный радиус тройных стыков, то есть эффективный 
радиус диффузионного канала, колеблется в пределах 
3–5 Å в зависимости от типа образующих стык границ 
зерен.

Средняя энергия связи точеч-
ных дефектов с тройным стыком или гра-

Рис.1. Расчетный блок, содержащий тройной стык границ на-
клона <111>. Атомы, окрашенные в темно-серый цвет, в про-
цессе компьютерного эксперимента оставались неподвижны-
ми (жесткие граничные условия). Вдоль оси Z – периодические 
граничные условия. Границы зерен обозначены белыми пун-
ктирными линиями.
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ницами зерен рассчитывалась по формуле  

  
( )0

1 UU
n

AEb −−=
,                         (1) 

где А – работа по удалению (в случае вакансий) или до-
бавлению (в случае междоузельных атомов) одного ато-
ма в идеальный кристалл с учетом релаксации структу-
ры; U0 и U – потенциальные энергии расчетного блока 
без введенных точечных дефектов и содержащего n то-
чечных дефектов после компьютерного эксперимента в 
течение 300 пс при температуре 1500 К и последующего 
охлаждения. Значения величины А для никеля были взя-
ты из работы [10]: 6.39 эВ для удаления атома и 0.22 эВ 
для добавления атома в позицию гантели <100>.

На рис.3 приведены зависимости средней энергии 
связи точечных дефектов с тройным стыком от числа 
введенных точечных дефектов. Как видно, энергия 
связи, приходящаяся на один точечный дефект, пра-
ктически не изменяется при введении различного чи-
сла дефектов. Это свидетельствует о высокой сорбци-

онной способности тройного стыка и границ зерен по 
отношению к вакансиям и междоузельным атомам. 
Кроме того, энергия связи, согласно полученным дан-
ным, не зависит от типа образующих стык границ зе-
рен. По всей видимости, различие проявится в случае 
малоугловых или специальных границ [11]. Энергия 
связи для обоих типов дефектов относительно высо-
ка, порядка 1-1.2 эВ для вакансии и 4 эВ для междо-
узельного атома (энергии образования дефектов в 
чистом кристалле, согласно [10], равны 1.64 и 4.93 эВ 
соответственно), что говорит о значительном взаимо-
действии дефектов с границами зерен и стыком.

Тройной стык в модели был ориентирован вдоль оси 
цилиндрического расчетного блока, поэтому оценка ин-
тенсивности самодиффузии производилась по коэффи-
циенту диффузии вдоль оси Z:
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Здесь z0i и zi – начальные и конечные координаты i-го 
атома по оси Z; N – число атомов в расчетной области; 
t – время компьютерного эксперимента.

Расчетная область при определении коэффициента 
диффузии вдоль тройного стыка имела форму цилиндра 
радиусом 5 Å и длиной в расчетный блок. В компьютер-
ной программе имелась возможность совмещать центр 
расчетной области с линией тройного стыка, опираясь 
на полученную в процессе моделирования картину атом-
ных смещений (рис.2). На рис.4 приведены зависимости 
коэффициента самодиффузии вдоль трех рассматрива-
емых тройных стыков при температуре 1500 К от числа 
введенных точечных дефектов. 

Известно, что точечные дефекты существенно вли-
яют на интенсивность диффузии в чистом кристалле 
[10,12]. Однако в данной работе заметного влияния на 
интенсивность самодиффузии вдоль тройного стыка об-
наружено не было: коэффициент диффузии при различ-
ном числе введенных дефектов оставался тем же в пре-
делах погрешности вычислений (1–3·10-11 м2/с). В первую 

              а)         б)
Рис.2. Атомные смещения в проекции на плоскость XY (изображены отрезками) вблизи тройного стыка границ наклона <111> с 
углами разориентации 15°, 15° и 30° (а) и тройного стыка границ смешанного типа (б) в процессе компьютерного эксперимента в 
течение 300 пс при температуре 1500 К. Смещения менее 0.7 Å не показаны.

Рис.3. Зависимость средней энергии связи точечных дефектов с 
тройным стыком от числа введенных точечных дефектов. От-
рицательные значения n - вакансии, положительные – междоу-
зельные атомы. Черные круглые маркеры - для тройного стыка 
границ наклона <111>; белые круглые - для тройного стыка 
границ наклона <100>; треугольные – для тройного стыка гра-
ниц смешанного типа.
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очередь это было связано с тем, что часть введенных в 
область тройного стыка дефектов в процессе моделиро-
вания мигрировали в границы зерен. Это наблюдалось 
для обоих типов дефектов. На рис.5 изображен пример 
образования цепочки атомных смещений при миграции 
вакансии со стыка в границу смешанного типа. При миг-
рации со стыка в границу зерен междоузельного атома 
смещения атомов в подобных цепочках имели противо-
положное направление. 

Диффузионная проницаемость стыков для всех трех 
типов образующих стык границ зерен (большеугловых 
наклона <111> и <100> и смешанного типа) была при-
мерно одинаковой (рис.4), что уже отмечалось в работе 
[8]. Стыки, образованные малоугловыми или специаль-
ными границами, ввиду их относительно более упоря-
доченной структуры, по всей видимости, должны иметь 
относительно меньшую проницаемость.

4. Заключение
Таким образом, как показало молекулярно-динами-

ческое моделирование, энергия связи точечных дефек-
тов обоих знаков (вакансий и междоузельных атомов) 
с тройным стыком практически не зависит от числа 
введенных дефектов (при введении до 10 точечных де-
фектов на 75 Å длины тройного стыка). Это объясняет-
ся тем, что часть дефектов в процессе компьютерного 
эксперимента мигрирует в образующие стык границы 
зерен и распределяется в них. По этой же причине не 
наблюдалось зависимости коэффициента самодиффу-
зии вдоль тройного стыка от числа введенных в область 
стыка дефектов. 

Рассчитанные значения энергии связи вакансий и 
междоузельных атомов с тройными стыками показали 
высокую сорбционную способность стыков и границ 
зерен по отношению к точечным дефектам, причем для 
междоузельных атомов она, как показали исследования, 
существенно выше по сравнению с вакансиями.

Исследование выполнено при финансовой поддержке 
РФФИ в рамках научных проектов №13-02-00301_а, 
№12-08-98046-р_сибирь_а, №12-02-98000-р_сибирь_а.
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Рис.4. Зависимость коэффициента самодиффузии вдоль трой-
ного стыка (радиус стыка принимался равным 5 Å) от числа 
введенных точечных дефектов. Отрицательные значения n 
- вакансии, положительные – междоузельные атомы. Черные 
круглые маркеры - для тройного стыка границ наклона <111>; 
белые круглые - для тройного стыка границ наклона <100>; 
треугольные – для тройного стыка границ смешанного типа.

Рис.5. Пример атомных смещений, возникающих при ми-гра-
ции вакансии с тройного стыка в границу зерен. На рисунке 
изображены атомные смещения в проекции на плоскость YZ, 
образовавшиеся в процессе компьютерного эксперимента в 
течение 1,5 пс при температуре 1500 К вблизи стыка границ 
смешанного типа. Смещения менее 0.7 Å не показаны. Серой 
жирной прерывистой линией отмечено положение тройного 
стыка.


