КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ РЕЛАКСИРОВАННЫХ ГРАНИЦ ЗЕРЕН И РАСЧЕТ ЭНЕРГИИ ГРАНИЦ
Bataikina I.A., Tihonova N.P.
Для статистического описания границ зерен использован интегральный параметр беспорядка, характеризующий геометрическую структуру границы зерен. Рассчитаны зависимости энергии межатомного взаимодействия от параметра беспорядка и энергии границы зерен от угла разориентировки.
Disorder integral parameter characterizing grain boundary geometrical structure is used for statistical description of grain boundaries. Dependences of the atomic interaction energy upon disorder parameter as well as the grain boundary energy upon the disorientation angle are calculated.
Введение. Математическое моделирование атомных структур в кристаллах и их перестроек - важный метод исследования в физике твердого тела. Основной вид дефектов, обусловливающих многие технологические и эксплутационные свойства – это межзеренные границы в металлах. Именно этим определяется интерес исследователей к  данной проблеме. Межзеренную границу можно рассматривать как область, в которой осуществляется контакт двух кристаллов, различающихся только ориентацией. Граница зерен - атомный слой толщиной 1-2 атомных диаметра, по обе стороны от которого кристаллические решетки различаются только пространственной разориентацией.
Моделирование границ наклона. В данной работе предлагается два способа моделирования асимметричной границы наклона. Начальный этап построения границы наклона в этих способах одинаков. Монокристалл с заданным типом решетки мысленно делим на два одинаковых зерна плоскостью, в которой лежит ось вращения (например, плоскостью (ZOY)). Вводим следующие обозначения: через L1 обозначим атомы первого зерна, расположенные за плоскостью (ZOY), и через L2  - атомы второго зерна, находящиеся перед плоскостью (ZOY). Первый способ моделирования границы (рис.2a): атомы первого зерна остаются неподвижными, а атомы второго зерна поворачиваем на угол ( относительно оси OY. Далее, удаляем все атомы второго зерна, для которых: координата х меньше нуля (x2i < 0) и расстояние между атомами первого и второго зерна di, (di,j < r0j) меньше минимального расстояния между атомами в моделируемой кристаллической структуре r0. Если di,j >= r0, то расстояние между атомами соответствует создаваемой структуре. Именно из таких атомов, расположенных вдоль оси OY, и состоит асимметричная граница наклона двух зерен. 
Второй способ (рис.2b) моделирования асимметричной границы наклона заключается в том, что атомы первого зерна остаются неподвижными, а атомы второго зерна поворачиваем на угол -( относительно оси OY. Далее, необходимо достроить атомы  второго зерна L2 до атомов первого зерна L1 в направлении нормали n2 согласно типу кристаллической решетки. Расстояние между атомами должно соответствовать создаваемой структуре, т.е. di,j >= r0. Атомы двух зерен, расположенные вдоль оси (ОY) и образует симметричную границу наклона.

Аналогично моделировалась симметричная граница наклона с углом разориентировки ( с той лишь разницей, что атомы первого зерна поворачивали на угол -(/2, а атомы второго зерна - на угол (/2 относительно оси OY. Далее удалялись все атомы второго зерна, для которых координата x2i<0 и атомы первого зерна, для которых координата x1j>0 и расстояние между атомами меньше минимального в моделируемой кристаллической структуре, т.е. di,j < r0. В итоге получаем геометрическую модель симметричной границы наклона.

Однако подобные геометрические конфигурации могут оказаться энергетически невыгодными. Атомы переходной зоны (граничные атомы) будут стремиться занять такое положение, чтобы потенциальная энергия атомов в слое была минимальной. После того, как каждый атом найдет свое местоположение, получим  релаксированную границу. Таким образом, завершающий этап моделирования границы наклона – это минимизация энергии границы, т.е. нахождение оптимального местоположения каждого граничного атома по отношению к его ближайшим соседям. Энергия границы может быть минимизирована в две стадии:

Первая стадия – перенос (без вращения) одного зерна относительно другого из положения, отвечающего частичному сопряжению решеток в новое положение (например, на рис.3. а→b). В результате такого переноса минимизируется сумма парных взаимодействий в любом из сегментов, равных по размеру сегменту Р. Этот путь можно назвать «жесткой» релаксацией, поскольку каждый атом по-прежнему занимает свой узел в своем зерне. Вторая стадия – «атомная» релаксация, когда каждый атом перемещается под влиянием всех действующих на него сил, пока не достигнет минимума сумма энергий всех парных взаимодействий. 

Моделирование релаксированных конфигураций требует вычисления энергии при заданном расположении атомов. Энеpгия гpаницы Е опpеделялась как pазность между потенциальной энеpгией области, состоящей из N атомов гpаницы и потенциальной энеpгией совеpшенной части кpисталла, соотоящей из такого же количества атомов.  Величина потенциальной энеpгии вычислялась с помощью выpажения:
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где (i,j - потенциальная функция, ее выбор определяется характером межатомного взаимодействия и типом кристаллической структуры. Это мог быть потенциал Боpна - Майеpа, Леннаpда - Джонса, пеpиодический потенциал Моpзе, кулоновский потенциал. При моделировании границы зерен была использована потенциальная функция Моpзе, которая наиболее часто используется для описания межатомного взаимодействия в ГЦК - кpисталлах:
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где ri,j - pасстояние между i-тым и j-тым атомами, r0 - pавновесное pасстояние между ближайшими соседями. Паpаметpы D, а и r0 опpеделяются экспеpиментально, их значения были найдеты в соответствующей справочной литературе. Расчеты pелаксиpованной зеpногpаничной стpуктуpы выполнены для ГЦК - и ОЦК - кpисталлов. Минимизацию энеpгии пpоводили  методам методом покооpдинатного спуска. Т.о. нахождение оптимального местоположения каждого граничного атома  по отношению к его ближайшим соседям осуществлялось путем решения системы нелинейных уравнений методом итераций.
Выводы. При расчетах, создании и визуализации модели границ зерен был использован математический пакет MatLab. Предложенный метод математического моделирования межкристаллитных границ позволяет не только оценивать общую разупорядоченность, связанную с дислокациями и границами зерен, но и дает возможность получить качественно правильные результаты расчета энергии границ в зависимости от угла разориентировки зерен.
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Рис.2. Два способа построения асимметричной границы наклона
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Рис.3. Минимизация энергии границы.
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