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Границы зерен являются неотъемлемой частью структуры металлов и сплавов, 
представляющих, в основном, поликристаллы. Границы зерен (ГЗ) образуются в про­
цессах кристаллизации, при рекристаллизационном отжиге и в процессах деформации 
[1], оказывают определяющее влияние на многие физические и физико-механические 
свойства материалов, такие как пластичность, диффузия, высокотемпературная и 
структурная ползучесть, разрушение, плавление и другие [2]. Несмотря на большой 
объем исследований ГЗ, в настоящее время остаются не ясными многие проблемы, свя­
занные со структурой и со структурными изменениями, происходящими вблизи них в 
процессах темперазурно-силового воздействия на материал
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Процессы, происходящие с участием ГЗ, непосредственно связаны с их атомной 
структурой. Решение таких вопросов с использованием реальных экспериментов в на­
стоящее время является затруднительным, поскольку требуется исследовать динамиче­
ское поведение структуры ГЗ на атомном уровне. Поэтому наиболее эффективным ока­
зывается применение методов компьютерного моделирования.

Границы наклона создавались посредством поворота двух кристаллов на углы ра- 
зориентации 0 и Р вокруг осей [111] или [100]. Угол р определял ориентацию одного из 
зерен относительно границы, 0 -  угол разориентации зерен (рис. 1).

Рис. 1. Схема построения трехмерной расчетной ячейки с границей зерен наклона.

Зі и 32 -  зерна, РЯ -  расчетная ячейка, ГЗ- граница зерен, 0 -  вектор разориентации зерен, п -  
единичный вектор нормали ГЗ.

Так как основное влияние на свойства границ зерен наклона оказывает изменение 
угла 0 и, в меньшей степени, значение угла Р, последний принимался равным нулю [3, 
4]. Из получаемой структуры вырезался расчетный блок, параллельный одному из зе­
рен, так чтобы граница была в центре блока. Расчетный блок обрезался по краям в 
форме параллелепипеда, так чтобы на гранях отсутствовали пустоты. Атомы за грани­
цей этого блока удалялись, как и «лишние» атомы второго, наклоненного к первому, 
зерна.

Количество атомов в расчетном блоке составляло от 2-105 до 10-105. Оси коор­
динат расчетного блока были взяты следующими: ось X  -  перпендикулярно плоскости 
межзеренной границы, вглубь одного из зерен, Y -  вдоль границы зерна и перпендику­
лярно оси наклона, Z -  вдоль оси наклона. Вдоль осей X и Y были наложены жесткие 
граничные условия, а вдоль Z -  периодические.

При описании межатомных взаимодействий в настоящей работе применялись 
парные центральные межатомные потенциалы Морза в виде

=  - 2 ) ,
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где a P * ł ,  DkL ~ параметры потенциалов, определяющих взаимодействие пары атомов 
сортов К и Ь , Гу -  расстояние между i и j  атомами.

Параметры потенциалов, характеризующие связи А-А и В-В пар атомов опреде­
лялись с учетом взаимодействий атомов в пяти координационных сферах из экспери­
ментально известных свойств чистых металлов -  энергии сублимации, параметра ре­
шетки и объемного модуля упругости. Параметры потенциалов, соответствующих свя­
зям A-В, находились с учетом экспериментальных данных по интерметаллиду ІЧІ3АІ: 
параметру решетки, объемному модулю упругости и энергиям образования антифазных 
границ типа Уг <110> {100} и Уг <110> {111}, согласно методике, приведенной в [5].

Апробация используемых межатомных потенциалов Морза проводилась по срав­
нению температурного коэффициента линейног о расширения [6 ], скорости распростра­
нения продольных и поперечных упругих волн, энергии миграции вакансий. Получен­
ные значения для трехмерных моделей хорошо согласовывались с экспериментальны­
ми данными. Исследование структурно-энергетических перестроек границ зерен вы­
полнялось методом молекулярной динамики. Температура расчетной ячейки кристалла 
задавалась через начальные скорости смещений атомов, одинаковые по абсолютной 
величине со случайными направлениями. Полная кинетическая энергия соответствова­
ла задаваемой температуре, а суммарный импульс расчетного блока был равен нулю.

После выполнения процедуры построения расчетного блока кристалла проводи­
лась динамическая релаксация структуры и последующее охлаждение посредством 
диссипации запаса кинетической энергии за пределы расчетного блока кристалла.

Методом молекулярной динамики исследован процесс структурно-энергети­
ческой трансформации границ зерен наклона в интерметаллиде N 1 3 A I ,  происходящей 
при деформации и разогреве. В зависимости от величины и направления деформации, в 
диффузионный процесс включается целая серия механизмов диффузии, в том числе, и 
кооперативные перемещения групп атомов. Различия в коэффициентах диффузии ато­
мов Ni и А1 между границами наклона <111> и <100> может быть объяснено тем, что 
для границ последней ориентации требуется больший запас кинетической энергии для 
того, чтобы осуществить миграцию атомов вдоль менее плотноупакованного направле­
ния.
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