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Molecular static and molecular dynamic simulations symmetric tilt grain boundaries in 
hcp titanium were used to evaluated energetically favorable configurations. Grain boundary 
width is investigated by visualization atomistic simulation data. 

 
Свойства поликристаллического титана напрямую зависят от структуры гра-

ниц зерен (ГЗ). Данное исследование посвящено исследованию структуры и 
энергии ширины большеугловых специальных границ зерен наклона в альфа-ти-
тане имеющим гексагональную плотную упаковку (ГПУ). Для получения струк-
туры границ зерен в ГПУ металлах определяющим является энергетический под-
ход, так как большинство специальных границ в ГПУ-металлах может не иметь 
так называемые узлы строгого совпадения, если рассматривать только геометрию 
структуры ГЗ.   

Значения энергий и структуры ГЗ были получены методами молекулярной 
статики [1] и молекулярной динамики (МД). Структуры ГЗ получены из теории 
решетки узлов совпадения [2]. Для моделирования ГЗ был использован пакет 
Lammps.  В расчетной ячейке создавалось два блока частиц, развернутых под спе-
циальным углом соответствующим ГЗ.   

Стабильные структуры большеугловых границ зерен в титане получены на 
основе межатомного потенциала погруженного атома [3]. Выбор потенциала 
сильно влияет полученные стабильные структуры ГЗ при МД-расчете.  Анализ 
влияния точечных дефектов на структуру границ зерен ГПУ титана был выпол-
нен на основе расчета энергии образования точечных дефектов в некоторых из 
полученных структур ГЗ.  

      Рассчитаны энергии образования точечных дефектов (вакансий и внедре-
ний) в границах зерен и проанализированы зависимости энергий образования де-
фектов от расстояния от плоскости границы зерна. 
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Рис. 1. Границы зерен оси наклона ГПУ титана оси наклона [0001]: цветовое обо-

значение для значения энергии. Получено методом молекулярной статики. 
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