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Методом молекулярной динамики исследована атомная 
структура и энергия тройных стыков границ наклона 
<111> и <100> в никеле. Показано, что энергия образо-
вания равновесных тройных стыков границ наклона, 
как особого дефекта, практически равна нулю, а сам 
тройной стык является, по сути, частью образующих 
его границ зерен. Отмечено, что в центре тройного сты-
ка малоугловых границ наклона зачастую формируется 
бездефектная область.
Ключевые слова: молекулярная динамика, тройной стык, 
атомная структура, граница зерен, граница наклона, зерногра-
ничная дислокация. 

Atomic structure and energy of triple junctions of <111> and 
<100> tilt boundaries in nickel were studied by the method 
of molecular dynamics. It is shown that the formation energy 
of equilibrium triple junctions of tilt boundaries as a special 
defect is practically zero, and a triple junction is, in fact, a 
part of its constituent grain boundaries. It is noted that in 
the center of a triple junction of low-angle tilt boundaries a 
defect-free region is often formed.

Key words: molecular dynamics, triple junction, atomic structure, 
grain boundary, tilt boundary, grain boundary dislocation. 

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, а также раз-
личными внешними воздействиями [1]. Углы между 
границами в стыках в большинстве случаев близки к 
120°, что свидетельствует о примерно одинаковом натя-
жении многих границ. Тем не менее, для таких границ, 
как малоугловые или специальные, натяжение значи-
тельно меньше, чем для большеугловых границ, – углы 
между границами в тройных стыках с участием таких 
границ могут существенно отличаться от 120° [1-3].

Несмотря на то, что тройные стыки наряду с грани-
цами зерен являются основными дефектами поликри-
сталлов, интерес к их изучению возник сравнительно 
недавно. Некоторые исследователи указывают на разли-
чие свойств тройных стыков и составляющих их границ 
зерен. Например, в работах [4, 5] утверждается, что диф-

фузия вдоль тройных стыков протекает интенсивнее, 
чем вдоль границ. Тройные стыки оказывают влияние и 
на механические свойства материалов: прочность, пла-
стичность и др. [4]. Изучение структуры и процессов, 
происходящих вблизи тройных стыков, на атомном 
уровне находится на начальном этапе. В настоящее вре-
мя остается много вопросов, касающихся как структу-
ры и структурно-энергетических параметров тройных 
стыков, так и кинетики процессов, происходящих с их 
участием. 

Настоящая работа посвящена исследованию мето-
дом молекулярной динамики атомной структуры и энер-
гии тройных стыков границ наклона в Ni.

2.Описание модели
Тройной стык зерен создавался в центре расчетного 
блока путем сопряжения трех зерен, разориентирован-
ных относительно друг друга с помощью поворота во-
круг оси параллельной линии тройного стыка. Рассма-
тривались две оси разориентации: <111> и <100>. Таким 
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образом, границы зерен, сходящиеся в тройном стыке, 
являлись границами наклона.

При построении расчетного блока сначала отдельно 
создавались три кристалла в форме параллелепипеда. 
Затем они поворачивались на заданный для каждого зер-
на угол вокруг оси <111> или <100>. Следующим этапом 
являлось вырезание сегмента каждого зерна в соответст-
вии с заданными углами между границами зерен в сты-
ке. В настоящей работе углы между границами в стыке 
задавались равными 120°. После вырезания сегментов 
проводилось сопряжение зерен, при котором удалялись 
атомы, находящиеся от соседнего атома на расстоянии 
менее 0,5 Å. Заключительным этапом являлось выре-
зание конечного расчетного блока в форме цилиндра. 
Количество атомов в расчетном блоке составляло около 
25000. Пример получающегося в результате вышеопи-
санных процедур расчетного блока приведен на рис. 1. 
Диаметр приведенного на рис. 1 цилиндрического рас-
четного блока 8 нм, длина вдоль оси Z – 5 нм.

На границы расчетного блока вдоль оси наклона всех 
зерен, то есть вдоль линии тройного стыка, налагались 
периодические граничные условия (имитировалось бес-
конечное повторение цилиндрического расчетного бло-
ка вдоль оси Z). На боковую поверхность цилиндра были 
наложены жесткие условия, - атомам вблизи боковой по-
верхности в процессе компьютерного эксперимента не 
позволялось двигаться (на рис. 1 жестко закрепленные 
атомы показаны темно-серым цветом).

Для приведения структуры расчетного блока в рав-
новесное состояние (в данных условиях) проводилась 
динамическая релаксация структуры. В результате ре-
лаксации температура расчетного блока повышалась, 
поэтому после ее завершения расчетный блок охлаждал-
ся до 0 К. Шаг интегрирования по времени в методе мо-
лекулярной динамики варьировался от 5 до 10 фс. Вза-
имодействия атомов никеля друг с другом описывались 
парным потенциалом Морза, параметры которого были 
взяты из работы [6], где они были рассчитаны по пара-
метру решетки, модулю всестороннего сжатия, энергии 
сублимации. Радиус действия потенциалов ограничи-
вался пятью координационными сферами. 

3.Результаты и обсуждение

В процессе динамической релаксации на малоугловых 
границах зерен формировались зернограничные дисло-
кации. На рис. 2 (а) изображено распределение свобод-
ного объема в расчетном блоке, содержащем тройной 
стык границ наклона <111> с углами разориентации 5°, 
10° и 15°. Визуализация свободного объема осуществ-
лялась путем расчета среднего расстояния от каждого 
атома до ближайших атомов. Если среднее расстояние 
незначительно отличалось от расстояния, соответству-
ющего идеальному кристаллу, атом не изображался. В 
противном случае атом закрашивался в тот или иной 
оттенок серого цвета. Черный цвет соответствует нали-
чию вблизи данного атома свободного объема, пример-
но равного объему вакансии, то есть, как если бы вблизи 
рассматриваемого атома находилась вакансия.

На рис. 2 (а) отчетливо видны ядра зернограничных 
дислокаций. Их атомная структура подробно описана в 
работе [6]. Это краевые дислокации с периодически рас-
положенными вдоль ядра ступенями. Ступени на дисло-
кациях (или изломы), как было показано в работах [6,7], 
играют важную роль в диффузии по границам наклона 
(в случае малоугловых границ кручения почти такую же 
роль играют узлы сетки винтовых зернограничных ди-
слокаций [8,9]). Атомы, окрашенные в черный цвет на 

Рис.1. Расчетный блок, содержащий тройной стык зерен. Ато-
мам, окрашенным в темно-серый цвет, в процессе компьютер-
ного эксперимента двигаться запрещалось (жесткие гранич-
ные условия). Вдоль оси Z – периодические граничные условия. 
Границы зерен обозначены белыми пунктирными линиями.

Рис. 2. Распределение свободного объема вблизи тройного сты-
ка границ наклона: a) <111> с углами разориентации 5°/10°/15°; 
б) <100> с углами разориентации 6°/30°/36°. В черный или се-
рый цвет окрашены атомы, вблизи которых имеется избыточ-
ный свободный объем. Черные атомы – атомы, вблизи которых 
свободный объем соизмерим с вакансией.

а)

б)
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рис. 2 (а), по всей видимости, находятся вблизи изломов 
дислокаций. 

На рис. 2 (б) изображено распределение свободного 
объема в расчетном блоке, содержащем стык двух боль-
шеугловых границ <100> (30° и 36°) и одной малоугло-
вой (6°). Большеугловые границы, как видно из рисунка, 
имеют больше свободного объема по сравнению с мало-
угловыми, что, в частности, подтверждается более высо-
кой диффузионной проницаемостью таких границ [6]. 

Во всех случаях, при стыке малоугловых или боль-
шеугловых границ, не наблюдалось каких-либо струк-
турных особенностей, выделяющих тройной стык как 
особый дефект. При детальном рассмотрении он чаще 
всего являлся, по сути, продолжением границ зерен. 
Более того, во многих случаях, особенно при стыке ма-
лоугловых границ, в тройном стыке наблюдалось оттал-

кивание зернограничных дислокаций, в результате чего 
сам центр тройного стыка становился бездефектным 
(рис. 3). Бездефектная кристаллическая область в центре 
тройного стыка могла иметь радиус до 5-7 Å. 

	 При значительном отличии энергии стыкую-
щихся границ зерен в процессе структурной релаксации 
местоположение тройного стыка изменялось, и углы 
между границами в стыке отличались от 120°. Как уже 
говорилось выше, углы между границами в стыке зави-
сят от взаимного натяжения границ, которое опреде-
ляется их энергией образования и, возможно, энергией 
тройного стыка для заданной конфигурации. 

Для того чтобы определить имеет ли тройной стык 
энергию образования, как особый дефект, для всех рас-
смотренных вариантов стыков границ были получены 
разности энергии образования заданной структуры в 
расчетном блоке E и теоретическое значение суммарной 
энергии трех границ зерен Eг, приходящиеся на единицу 
длины расчетного блока вдоль оси Z.

Энергия образования заданной структуры в расчет-
ном блоке определялась по формуле	   
   		  s

z

U NEE
L
−

= ,    	                  (1)

Рис.3. Примеры кристаллической области в центре тройного 
стыка границ наклона: а) <111> 10°/10°/20°; б) <100> 12°/24°/36°.

Рис. 4. Энергия образования структуры расчетного блока в за-
висимости от среднего угла разориентации зерен. Белые тре-
угольники – энергия Eг, рассчитанная как сумма энергий трех 
границ зерен. Черные кружки – энергия тройного стыка E, по-
лученная в компьютерной модели.

Рис. 5. Отношение E/R в зависимости от R, где R – радиус рас-
четной области при определении энергии E: а) границы накло-
на <111> 10°/10°/20° (белые треугольники), 10°/15°/25° (чер-
ные кружки), 10°/20°/30° (белые кружки), 15°/15°/30° (черные 
треугольники); б) границы наклона <100> 12°/12°/24° (белые 
треугольники), 12°/18°/30° (черные кружки), 12°/24°/36° (белые 
кружки), 18°/18°/36° (черные треугольники).

а)

б)

а)

б)
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где U – потенциальная энергия расчетного блока по-
сле структурной релаксации и охлаждения; N – число 
атомов в расчетном блоке, за исключением атомов, ко-
торым в процессе компьютерного эксперимента не по-
зволялось двигаться; ES – энергия атома в идеальном 
кристалле (энергия сублимации); LZ – длина расчетного 
блока вдоль оси Z.

Величина E теоретически должна быть равна сумме 
произведений энергий границ на их длины и энергии 
тройного стыка:					     

(2)

 

Зная энергии и длины границ зерен можно вычислить 
суммарную энергию трех границ зерен,		   

(3) 

которая, если энергия тройного стыка EТС ненулевая, 
должна быть меньше величины E.

На рис. 4 для тройных стыков границ наклона <111> 
(а) и <100> (б) в зависимости от среднего угла разори-
ентации зерен приведены значения величины E, найден-
ной по формуле (1), и Eг, найденной по формуле (3). При 
определении величины Eг энергии границ зерен были 
взяты из работы [6], в которой они определялись с ис-
пользованием того же потенциала, что и в настоящей 
работе.

Как видно из рис. 4, величины E и Eг совпадают, что 
говорит о сравнительно малом значении энергии трой-
ного стыка или вовсе равенстве этой энергии нулю. Для 
дополнительной проверки этого результата были полу-
чены зависимости отношения E/R от R, где R – радиус 
цилиндрической расчетной области при определении 
энергии E (ось цилиндра расчетной области совпадает с 
осью цилиндра расчетного блока и приблизительно сов-
падает с линией тройного стыка). Если допустить, что  
l1= l2= l3=R  и  EТС>0, то отношение 		   

(4) 

должно увеличиваться по мере уменьшения радиуса 
расчетной области R. Однако, как видно из рис. 5, при 
уменьшении R, наоборот, в большинстве случаев на-
блюдается снижение отношения E/R, что еще раз свиде-
тельствует об отсутствии энергии образования тройно-
го стыка как особого дефекта.

Снижение величины E/R при малых R, по-видимо-
му, объясняется, во-первых, несовпадением центра (или 
оси) расчетной области и тройного стыка, и, во-вторых, 
отталкиванием дислокаций в центре тройного стыка с 
образованием бездефектной области.

4. Заключение

Таким образом, как показало молекулярно-динамиче-
ское моделирование, тройной стык границ наклона не 
является особым дефектом кристаллической структу-
ры, в том смысле, что его энергия образования близка 
к нулю и он, по сути, является частью стыкующихся 

границ зерен. Более того, для многих рассмотренных в 
работе тройных стыков малоугловых границ наклона 
наблюдалось образование небольшой бездефектной об-
ласти в центре тройного стыка. 

Следует заметить, что сделанные в настоящей рабо-
те выводы относятся к равновесным тройным стыкам. 
Стыки границ в реальных металлах в результате зерног-
раничных скольжений, захвата решеточных дислокаций, 
деформации и т.д., как известно, могут служить местом 
накопления дислокаций и иных дефектов [10], впрочем, 
как и сами границы зерен. В этом случае, по-видимому, 
тройные стыки уже могут иметь структурно-энергети-
ческие особенности, отличающие их от образующих эти 
стыки границ зерен.  

Исследование выполнено при финансовой поддержке 
РФФИ в рамках научных проектов №12-08-98046-р_
сибирь_а и №12-02-98000-р_сибирь_а.
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