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В обзоре проведено сравнение результатов модели-
рования атомных структур различного уровня слож-
ности с использованием парного потенциала Морзе 
и многочастичного потенциала Клери — Розато. 
Параметры потенциальных функций соответствова-
ли алюминию. Выполнен расчет энергии идеального 
кристалла, структуры и энергии образования вакан-
сии и специальной границы зерен (ГЗ) (013), а так-
же проведено моделирование процесса зерногранич-
ной самодиффузии. Сравнительный анализ показал, 
что парные потенциалы в молекулярно-динамиче-
ском эксперименте дают качественно такие же ре-
зультаты, как и многочастичные потенциалы. Энергии 
идеального кристалла, рассчитанные с учетом трех 
координационных сфер, совпадают. Позиции атомов 
в области вакансии различаются на величину, не пре-
вышающую 0,1 Å. Структура границы зерен не зависит 
от выбора потенциала: позиции атомов различаются 
не более чем на 0,1 Å, что составляет 2,5% от параметра 
решетки. Атомная структура хорошо совпадает с экс-
периментальными изображениями ГЗ. Моделирование 
процесса самодиффузии по ГЗ проведено в интерва-
ле температур от 600 К до температуры плавления. 
Аррениусовы зависимости имеют по два линейных 
участка, изменение наклона которых свидетельствует 
о смене механизма самодиффузии. Получены близкие 
значения температуры, при которой происходит сме-
на механизмов диффузии при использовании разных 
потенциалов взаимодействия. Энергии активации са-
модиффузии имеют близкие значения.

Ключевые слова: компьютерное моделирование, по-
тенциал взаимодействия, граница зерен, молекулярная 
статика, молекулярная динамика.

The review compares simulation results of different 
levels of atomic structure complexity with the use 
of the Morse pair potential and the Cleri-Rosato many-
body potential. The parameters of the potential functions 
correspond to those of aluminum. We have calculated 
the perfect crystal energy, the structure and energy 
of vacancy forming, and the structure and energy 
of special grain boundary GB  (013). Also, we have 
simulated the process of grain boundary self-diffusion. 
The comparative analysis has shown that pair potentials 
and many-body potentials have results of similar quality 
in the molecular dynamic experiment. The perfect 
crystal energies calculated with the consideration 
of three coordination spheres coincide. Atomic positions 
in the vacancy area differ by the value not exceeding 
0.1 Å. A grain boundary structure does not depend 
on the potential choice as the difference between atomic 
positions does not exceed 0.1 Å which is 2.5% of the lattice 
parameter. The simulation of the self-diffusion process 
along GB has been performed in the temperature range 
from 600 K up to the melting point. Each Arrhenius plot has 
two linear parts. A change in the tilt of the Arrhenius plots 
is the proof of the change in the self-diffusion mechanism. 
We have obtained relatively similar temperature values 
at which diffusion mechanisms change with the use 
of different interaction potentials. The activation energies 
of self-diffusion have relatively similar values.
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grain boundary, molecular statics, molecular dynamics.
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Введение 
Многочисленные исследования показывают, что гра-

ницы зерен (ГЗ) являются активным элементом дефект-
ной структуры поликристаллов, влияющим на фор-
мирование таких важных свойств, как пластичность, 
диффузия, высокотемпературная и структурная пол-
зучести, рекристаллизация, текстурообразование, раз-
рушение и др. Структура ГЗ на атомном уровне ока-
залась весьма сложной, особенно если учесть, что ГЗ 
могут обладать кристаллическим упорядоченным стро-
ением и иметь свои собственные дефекты: зерногра-
ничные дислокации, зернограничные дефекты упаков-
ки, ступеньки, фасетки. Природа этих дефектов далеко 
не ясна. Актуальность исследований свойств ГЗ возрас-
тает в связи с развитием новых направлений материало-
ведения и введения в практику материалов, в которых 
поверхностные свойства играют определяющую роль: 
нанокристаллические материалы, пластичные  виды ке-
рамики, низкоразмерные структуры.

Исследование тонкой структуры ГЗ с помощью 
прямых экспериментальных методов является до-
статочно трудной задачей. Во многих случаях более 
эффективным оказывается применение метода ком-
пьютерного моделирования. Компьютерное модели-
рование не только позволяет с хорошей точностью 
определить такие характеристики, как энергия, ко-
ординаты атомов, избыточный объем, коэффициен-
ты зернограничной диффузии, но и исследовать в ди-
намике процессы, происходящие на атомном уровне 
либо протекающие с высокой скоростью, что не всег-
да доступно для натурного эксперимента.

Краеугольным камнем любого моделирова-
ния в твердом теле является межатомный потенци-
ал. Несмотря на развитие наук о структуре и свой-
ствах вещества, строении атома, пока не существует 
универсального метода описания межатомных вза-
имодействий. Было предложено большое количе-
ство модельных потенциалов, многие из которых 
адекватно отражали характер межатомного взаи-
модействия и успешно применялись для задач мо-
делирования. К ним относятся потенциалы Морзе, 
Леннард-Джонса,  Борна — Майера, Джонсона. В даль-
нейшем происходило усложнение потенциалов, в част-
ности, для их конструирования использовались перво-
принципные подходы. В настоящее время выполнено 
большое количество исследований в физике дефектов 
в металлах и сплавах с применением широкого спек-
тра потенциальных функций, в связи с чем сравнение 
результатов моделирования структуры и свойств ма-
териалов, полученных с использованием разных по-
тенциалов, является актуальной задачей.

Границы зерен в компьютерных экспериментах
На ранних этапах моделирования для описания 

взаимодействия атомов использовались исключи-
тельно парные потенциалы. Это было обусловлено 

их относительной простотой и недостаточной мощ-
ностью вычислительной техники. Например, для ме-
таллических систем наиболее часто используются ко-
роткодействующие потенциалы Леннард-Джонса [1], 
Борна — Майера [2] и Морзе [3]. 

Увеличение мощности компьютеров позволи-
ло использовать для моделирования более сложные 
многочастичные потенциалы. Наибольшее распро-
странение получили многочастичные потенциалы 
Финниса — Синклера [4, 5] и потенциалы, получен-
ные методом погруженного атома (embedded atom 
method (EAM)) [6, 7]. Многочастичные потенциа-
лы имеют более сложную форму, однако они так же, 
как и парные, являются эмпирическими. Параметры 
многочастичных потенциалов находятся путем под-
гонки к большему числу экспериментальных харак-
теристик, чем при построении парных потенциалов. 
Кроме того, в некоторых кристаллах часть энергии, за-
висящая от плотности, может быть выражена как сум-
ма парных взаимодействий, поэтому многочастичные 
потенциалы могут хорошо аппроксимироваться эф-
фективными парными потенциалами [4]. С исполь-
зованием многочастичных потенциалов было про-
ведено большое количество исследований дефектов, 
в том числе и границ зерен [8–14].

В работах [15–18] с использованием потенциа-
лов ЕАМ исследованы специальные границы накло-
на [100] в ГЦК-металлах. Обнаружено, что граница 
Σ5(210) имеет одну стабильную структуру. Граница 
Σ5(310) в меди имеет две структуры, а в никеле об-
наружены новые метастабильные структуры. Кроме 
того, проведен расчет энергии 32-х границ во всем ин-
тервале углов разориентации зерен. На основе значе-
ний энергии предпочтительных границ, полученных 
при атомном моделировании, с помощью дискли-
национно-структурной модели рассчитаны энергия 
границ зерен во всем интервале разориентировки. 
Получено почти идеальное совпадение рассчитанных 
кривых зависимости энергии от угла разориентиров-
ки с результатами моделирования.

Было проведено значительное число работ, в ко-
торых проводятся сравнения результатов, получа-
емых с использованием парных и многочастичных 
потенциалов. Одним из первых фундаментальных 
исследований по влиянию потенциалов на структу-
ру ГЗ и связь между энергией и избыточным объ-
емом была серия работ Вольфа. На примере ГЦК-
металлов Cu и Au [19, 20] и ОЦК-металлов α-Fe и Mo 
[21, 22] были исследованы симметричные границы 
наклона и кручения. Также были проведены расчеты 
для несимметричных ГЗ [23] и границ общего типа 
[24, 25]. Расчеты проводились с использованием эм-
пирических потенциалов разного типа, как парных 
(Джонсона, Леннард-Джонса), так и многочастич-
ных (Финниса — Синклера, погруженного атома). 
Исследования Вольфа показали, что существует кор-
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реляция между избыточным объемом и энергией ГЗ, 
т.е. с возрастанием избыточного объема растет энер-
гия границ. Эта зависимость имеет характер, близкий 
к линейному. Причина зависимости энергии дефекта 
от избыточного объема связывается в работах Вольфа 
с координационным коэффициентом, показываю-
щим изменение числа ближайших соседей на границе 
по сравнению с идеальным кристаллом: чем больше 
координационный коэффициент, тем больше энер-
гия. Применение различных потенциалов не повлияло 
на выводы работ Вольфа. Основное заключение, сде-
ланное в этих работах на основании сравнительного 
исследования корреляции между структурой и энер-
гией, состоит в том, что использование многочастич-
ного потенциала не приводит к появлению принци-
пиальных изменений в энергетике границ, а именно 
все потенциалы дают одинаковые виды зависимости 
энергии ГЗ от угла разориентации [20, 21]. 

Во многих других работах также отмечается, 
что многочастичные потенциалы не привели к каче-
ственному изменению результатов компьютерного 
моделирования дефектов и новым данным по срав-
нению с расчетами, использующими парные по-
тенциалы [8, 26]. Многочастичные потенциалы так 
же, как и парные, не позволяют получить надежные 
значения энергии дефектов, что является следстви-
ем их эмпиричности. В частности, расчеты энергии 
дефектов показывают существенное расхождение 
с экспериментальными значениями. В работе [27] 
EAM-потенциал позволил получить в сплаве Ni3Fe 
приемлемые значения энергии ГЗ-наклона с осью ра-
зориентации, однако заниженные значения энергии 
антифазных границ и завышенные значения энергии 
свободной поверхности. Расчеты энергии дефекта 
упаковки, проведенные в [28], дали заниженные зна-
чения: 59 мДж/м2 для никеля и 81 мДж/м2 для алю-
миния. Соответствующие экспериментальные значе-
ния энергии равны 150–:   300 мДж/м2 и 150–:   250 мДж/м2 
[29]. В работе [30] указывается, что метод ЕАМ в це-
лом дает атомную структуру, хорошо согласующую-
ся с экспериментом, однако не может использовать-
ся для определения абсолютных значений энергии. 

Таким образом, атомные структуры ГЗ, рассчитан-
ные с использованием парных и многочастичных по-
тенциалов, как отмечается во многих работах, практи-
чески (в пределах точности, достигаемой современными 
экспериментальными методами) совпадают. Сравнение 
потенциалов проводилось не только относительно 
структуры границ. Например, в [31] были исследованы 
механизмы диффузии и определены значения энергии 
активации с использованием парного и многочастич-
ного потенциала в интерметаллиде Ni3Al. Оба потен-
циала показали схожие результаты, а энергии актива-
ции диффузии имеют близкие значения. Качественное 
совпадение показало сравнение результатов, получен-
ных при расчетах динамики распространения трещи-

ны с иcпользованием парных потенциалов Леннард-
Джонса, Морзе и многочастичного ЕАМ-потенциала 
[32]. Система с ЕАМ-взаимодействием не отличается 
по вязкости от систем, описываемых парным взаимо-
действием. Во всех случаях картины эмиссии дислока-
ций из трещины качественно подобны. ЕАМ-потенциал 
дает значительно меньшее значение энергии вакансии 
и поверхностной энергии по сравнению с парными. 
Эти данные согласуются с другими работами, в кото-
рых отмечена тенденция к занижению энергии в мето-
де ЕАМ [20, 27, 28].

Влияние вида потенциала на структуру границ 
зерен

Несмотря на большое количество исследований, 
вопрос о том, возможно ли использование парных 
потенциалов для таких сложных дефектов, как ГЗ, 
остается открытым. С одной стороны, металлические 
связи возникают в результате коллективного исполь-
зования электронов, следовательно, необходимо учи-
тывать многочастичный характер взаимодействия. 
С другой стороны, применение парных потенциалов 
имеет свои преимущества. Существенно увеличивает-
ся скорость расчетов, что позволяет увеличивать чис-
ло атомов в расчетном блоке. Кроме того, уменьша-
ется погрешность расчетов, так как при длительном 
счете накапливается  погрешность, связанная с окру-
глением величин, а применение парных потенциалов 
уменьшает число операций счета. Также необходимо 
учитывать то, какие свойства ГЗ и других дефектов 
и процессов требуется определить в результате ком-
пьютерного эксперимента. 

В настоящей работе проведено сравнение резуль-
татов моделирования специальной границы зерен 
наклона S5(013) с использованием парного потенци-
ала Морзе и многочастичного потенциала Клери — 
Розато.

Рис. 1. Структура специальной ГЗ S5(013) в модели РСУ

В основе используемой модели ГЗ [33, 34] лежит 
потенциальная энергия атомов. Исходная конфигу-
рация атомов была выбрана в модели РСУ (рис. 1). 
При этом часть атомов вблизи ГЗ находятся на рас-
стоянии, отличающемся от равновесного. В модели 
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РСУ граница S5(013) состоит из строго повторяю-
щихся структурных элементов. На один период по-
вторения данной границы в ГЦК металлах приходит-
ся по две пары сблизившихся атомов. Расстояние 
между ними составляет 0,316a и 0,632a, тогда как рав-

новесное значение составляет 2 2 0,707a a= . С энер-
гетической точки зрения атомы, находящиеся в стес-
ненном состоянии, дают увеличение потенциальной 
энергии. В результате граница в модели РСУ имеет 
высокое значение энергии. Тем не менее структура 
границы может быть получена из модели РСУ путем 
удаления части сблизившихся атомов. Данная проце-
дура называется вакансионной релаксацией [35, 36]. 
Для ее реализации программа определяет пары ато-
мов, расстояние между которыми меньше некоторо-
го минимального rmin. Величину rmin можно варьиро-
вать, что эквивалентно варьированию числа 
внесенных вакансий. После удаления одного из сбли-
зившихся атомов второй атом смещается в симме-
тричное положение на плоскость границы, образуя 
распределенную вакансию. После вакансионной ре-
лаксации проводится смещение атомов под действи-
ем межатомных сил, которое дополнительно понижа-
ет энергию ГЗ.

Расчет энергии атомов проводился с использова-
нием парного потенциала Морзе и многочастичного 
потенциала Клери — Розато. Энергия атомов, рассчи-
танная с помощью парного потенциала Морзе, име-
ет вид [3, 37]

      .          (1)

Параметры потенциальной функции Морзе a, β 
и D были взяты из работы [38] и соответствовали 
алюминию. Первое слагаемое выражает энергию от-
талкивания, а второе — энергию притяжения. 

Энергия атомов, рассчитанная с помощью мно-
гочастичного потенциала Клери — Розато, состоит 
из парного потенциала Борна — Майера 

                      ( )1 1exp ijp r ri
R

j

U A − −
=∑ ,                         (2)

описывающего отталкивание, и многочастичного 
слагаемого

                 ( )12 12 exp ijq r ri
B

j

U ξ
− −

=− ∑ ,                     (3)

описывающего притяжение атомов. A, p, q, x взяты 
из [39]. 

На рисунке 2а изображены зависимости потен-
циальной функции от расстояния между атомами. 
Стрелками с цифрами обозначены положения коор-
динационных сфер. Из рисунка видно, что глубина 
потенциальной ямы, соответствующая потенциалу 
Клери — Розато, почти в пять раз превышает анало-

гичное значение для потенциала Морзе. Кроме того, 
минимум данного потенциала соответствует значе-
нию 2,3 Å, что меньше расстояния первой координа-
ционной сферы для алюминия (r1 = 2,86 Å).

а)

б)

Рис. 2. Потенциалы взаимодействия (а) 
и потенциальная энергия атома в идеальном кристалле (б)

На рисунке 2б изображена зависимость потенци-
альной энергии атома в идеальном кристалле в зави-
симости от радиуса обрезания потенциала. Данные 
зависимости показывают, что для получения адекват-
ных сравнительных результатов потенциалами Морзе 
и Клери — Розато необходимо учитывать взаимодей-
ствие в трех координационных сферах, так как энер-
гия имеет близкие значения именно при таком ради-
усе обрезания потенциалов.

Сравнение результатов моделирования с разны-
ми потенциальными функциями дает возможность 
решить две основные задачи: проверить адекват-
ность выбранной модели и возможность примене-
ния более простых парных потенциалов для моде-
лирования границ зерен. Для этого мы исследовали 
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полученную атомную структуру границы и самодиф-
фузию по границе. 

На рисунке 3а приведены кривые изменения энер-
гии границы в процессе вакансионной релаксации. 
Из рисунка видно, что стабилизация структуры на-
ступает тогда, когда параметр rmin равен 0,316a, что со-
ответствует удалению одного из первой пары сбли-
зившихся атомов. Удаление из структуры еще одного 
атома приводит к повышению энергии. В результате 
получается структура, изображенная на рисунке 4а. 

а)

б)

Рис. 3. Изменение энергии в процессе вакансионной (а) 
и атомной (б) релаксации

После проведения вакансионной релаксации была 
осуществлена атомная релаксация, в процессе кото-
рой атомы смещаются из узлов кристаллической ре-
шетки под действием межатомных сил. На рисунке 
3б изображено изменение энергии в процессе про-
ведения этого вида релаксации. Окончательные зна-
чения энергии получились равными 825  мДж/м2 
и 501 мДж/м2 при использовании потенциала Морзе 
и Клери — Розато соответственно. Из рисунка 3б так-

же следует, что для полной стабилизации структуры 
необходимо примерно одинаковое количество шагов. 

На рисунке 4а цифрами обозначены ато-
мы в пределах структурной единицы, а кружка-
ми разного размера — позиции атомов при расче-
тах разными потенциалами: большие — потенциал 
Морзе, маленькие — потенциал Клери — Розато. 
На рисунке 4в приведены значения расстояний между 
позициями атомов при использовании разных потен-
циалов. Видно, что эти значения не превышают 0,1 Å, 
что для алюминия составляет порядка 2,5% от значе-
ния параметра кристаллической решетки. Для сравне-
ния на рисунке 4б приведен снимок данной границы, 
полученный методом ВРЭМ [40]. Видно, что атомная 
структура, полученная в нашей модели, хорошо со-
гласуется с электронно-микроскопическим снимком. 
Подобные структуры наблюдались на электронно-ми-
кроскопических снимках в бикристаллах оксида нике-
ля [41], сплава Al-5%Mg [42] и титаната стронция [43].

          

                                а)                                           б)

в)

Рис. 4. Структурная единица ГЗ S5(013): расчетная (а), 
снимок ВРЭМ [40] (б), расстояния между позициями 
атомов при использовании разных потенциалов (в)

Границы зерен, как и любой дефект, обладают из-
быточным объемом. Распределение избыточного объе-
ма вдоль плоскости границы может характеризовать ее 
структурные особенности. На рисунке 5а приведены зна-
чения избыточного объема границы после проведения 
всех этапов релаксации. Как видно из рисунка, при моде-
лировании с разными потенциалами распределение из-
быточного объема ГЗ практически полностью совпадает.

Еще один параметр, характеризующий структуру 
границы, — это функция радиального распределения 
(ФРР) атомов. Данная функция показывает степень 
кристалличности ее структуры. На рисунке 5б изо-
бражена ФРР, рассчитанная для исследованной гра-
ницы. В целом профиль данной функции с примене-
нием парного (сплошная линия) и многочастичного 
(прерывистая линия) потенциалов совпадают. Однако 
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использование парного потенциала показывает боль-
шую степень кристалличности, что выражается в бо-
лее острых пиках, соответствующих точным значени-
ям координационных сфер.

а)

б)

Рис. 5. Распределение избыточного объема (а) и функция 
радиального распределения атомов (б)

Влияние вида потенциала на динамику переме-
щения атомов

Структурные особенности ГЗ неизбежно влияют 
на свойства материалов. В частности, атомные пере-
стройки границ приводят к изменению энергии акти-
вации зернограничной диффузии. Например, в работе 
[44] авторы методом молекулярной динамики исследо-
вали структуру специальных ГЗ (012) и (013), а так-
же влияние структуры на зернограничную диффузию. 
Оказалось, что граница (013) может содержать два 
типа структурных единиц, причем для разных структур-
ных элементов энергия активации диффузии оказалась 
различной. Изменение наклона аррениусовой зависи-
мости при диффузии атомов золота [45] и серебра [46] 
в меди по ГЗ (013) ), как считают авторы, может быть 
связано с изменением структуры границы.

Хорошо известно, что атомы в твердом теле мигри-
руют, занимая позиции, не занятые другими атомами. 

Таким образом, именно вакансии, в том или ином 
виде, определяют вероятность диффузионного дви-
жения атомов. Расчет структуры кристалла в окру-
жении вакансии показал, что, как и в случае со струк-
турой ГЗ, позиции атомов различались на величину, 
не превышающую 0,1 Å. При этом атомы первой коор-
динационной сферы сместились в сторону вакансии 
на расстояние 0,83r1, второй — на 0,25r1 от вакансии, 
а третьей — на 0,04r1 к вакансии. Энергия вакансии, 
полученная при расчете потенциалом Морзе, оказа-
лась равна 0,64 эВ, а потенциалом Клери — Розато — 
0,77 эВ. Данные значения хорошо согласуются с экс-
периментальным значением энергии образования 
вакансии 0,66 эВ [47–49]. 

В нашей работе методом молекулярной динами-
ки была исследована зернограничная самодиффузия 
в алюминии. Коэффициенты самодиффузии находи-
лись по количеству перескоков атомов (G) в соответ-
ствии с выражением [50]

                   Г Г2 21 1
6 12GBD aα= = ,                             (4)

где 1 2 2r aα= =  — расстояние, на которое атом со-
вершает единичный скачок. Результаты расчетов 
представлены на рисунке 6. 

Видно, что зависимости имеют по два линейных 
участка: высоко- и низкотемпературные. Смена на-
клона графиков приходится на интервал температур 
750–:  800 К, что составляет 0,8–:  0,86 от температуры 
плавления алюминия (Tпл = 933 К). При этом с уве-
личением температуры наклон графиков уменьша-
ется, что согласуется с результатами, полученными 
в [44]. Значения энергии активации зернограничной 
самодиффузии при низких температурах составили 
55,9 кДж/моль при использовании парного потенци-
ала и 46,9 кДж/моль при использовании многочастич-
ного потенциала. Энергии активации высокотемпера-
турного участка составили 31,2 кДж/моль и 17,1 кДж/
моль соответственно.

Рис. 6. Температурные зависимости lnDGB 
зернограничной самодиффузии по ГЗ S5(013)
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Заключение
Таким образом, проведенное сравнение результа-

тов моделирования структуры и свойств ГЗ при ис-
пользовании парного и многочастичного потенциалов 
показывает, что парный потенциал в молекулярно-ди-
намическом эксперименте дает качественно такие же 
результаты, как и многочастичный. Однако при ре-
шении задач разного уровня сложности существует 
расхождение, связанное прежде всего с определени-
ем энергии. В частности, определение энергии идеаль-
ного кристалла дает хорошее совпадение при условии 
учета числа координационных сфер, для которых по-
лучен парный потенциал, тогда как величины энергии 
ГЗ показывают более высокое значение, полученное 
с использованием парного потенциала, по сравнению 
со значением, полученным с использованием много-
частичного потенциала. Это является ожидаемым ре-
зультатом, поскольку потенциалы строились по свой-
ствам идеального кристалла. Моделирование атомной 
структуры ГЗ также дает хорошее совпадение значе-

ний координат атомов и величины свободного объ-
ема на границе.

Моделирование такого сложного динамическо-
го процесса, как зернограничная диффузия, дает 
сходный характер аррениусовской зависимости. 
Получены близкие значения температуры смены ме-
ханизма диффузии. Энергии активации хорошо со-
гласуются в низкотемпературной области, а в высоко-
температурной области величина энергии активации, 
рассчитанная в парном потенциале, выше, что приво-
дит к более медленной диффузии по сравнению с рас-
четами с использованием многочастичного потенциа-
ла. На основании изложенного можно сделать вывод, 
что расчеты с применением парных потенциалов пол-
ностью способны обнаруживать общие закономер-
ности атомной структуры ГЗ. Имеется хорошее ка-
чественное совпадение структуры ГЗ, рассчитанной 
с применением парных и многочастичных потенциа-
лов. В то же время энергия дефекта может существен-
но зависеть от вида потенциала.
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