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В работе исследуется механизм фазового перехода фасетирования межзеренных границ. Конфигура-
ция фасеток зависит от типа исходной границы. Преобразование структуры границы начинается с форми-
рования зародышей критического размера. Критический зародыш представляет собой пирамиду с треуголь-
ным или четырехугольным основанием. В  дальнейшем осуществляется рост этих зародышей. Механизм 
роста – миграция межзеренной границы. Приводятся математические выражения для  энергии и времени 
образования критического зародыша первого и второго порядка. На основе развитой модели находятся про-
должительность всего фасетирования границы, полное количество фасеток и их средний размер. Кинетика 
фазового перехода фасетирования границы имеет аналогию с кристаллизацией металла из расплава. На ос-
нове уравнения Клапейрона-Клаузиуса обсуждается зависимость равновесной температуры перехода от ве-
личины давления.
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The mechanism of phase transition grain boundaries faceting is investigated. The facets configuration is 
depends upon the type of the original boundary. Transforming boundary structure begins with the formation of 
the critical size embryos. Critical embryo is a pyramid with a  triangular or quadrangular base. In the future, the 
growth of these embryos is carried out. The mechanism of growth – the migration of grain boundary. We give the 
mathematical expression for the energy and the time of formation of the critical nucleus of the first and second order. 
On the basis of the developed model are found faceting time, the total number of facets and their average size. The 
kinetics of phase transition faceting border is analogous to the metal crystallization from the melt. Based on the 
Clausius-Clapeyron equation the dependence of the equilibrium temperature transition of the pressure.
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Межзеренные границы в  поликристал-
лических металлах представляют собой 
поверхности раздела двух сопрягающихся 
кристаллитов. Различные технологии полу-
чения поликристаллических агрегатов при-
водят к  геометрическим формам границ, 
в  общем случае не являющимися плоски-
ми. Такие границы обладают повышенной 
свободной энергией. Стремление системы 
к равновесию приводит к уменьшению этой 
энергии путем фрагментации границы, т.е. 
разбиению ее на  энергетически выгодные 
плоские фрагменты. Несмотря на увеличе-
ние общей площади поверхности границы, 
ее энергия в целом понижается. Описанный 
процесс носит название фасетирования гра-
ницы. Он является зернограничным фазо-
вым переходом первого рода. 

Условия неизменности среднего макро-
скопического положения границы, мини-
мума ее поверхностной энергии, а  также 
жёсткие условия сопряжения на  ее краях 
требуют, чтобы различные фасетки стреми-
лись к  определённым ориентациям, общее 
количество которых для  данной границы 
обычно невелико (обычно две – четыре). Та-
ким процессом сопровождается релаксация 

неравновесной структуры границ со всевоз-
можными разориентациями соседних зёрен.

Целью настоящей работы является опи-
сание механизмов фазового перехода фасе-
тирования межзеренной границы.

Механизм фасетирования границ
Если конечная форма границы представ-

ляется в виде цилиндрической поверхности 
с  ломаной направляющей, то она является 
одномерно фасетированной (граница накло-
на). В случае двумерно фасетированой гра-
ницы ее форма образована примыкающими 
друг к  другу пирамидальными выступами 
с  вершинами, направленными по  обе сто-
роны от нее (граница общего типа). В обо-
их случаях равновесная структура границы 
предполагает вполне определенные про-
странственные ориентации плоских сег-
ментов-фасеток, количество которых равно 
двум или трем соответственно [1]. Если 
разориентация сопрягающихся вдоль гра-
ницы зерен соответствует специальной, то 
фасетирование заключается в  переходе от 
плоскости с  низкой плотностью упаковки 
в решетке совпадающих узлов к сегментам, 
лежащим в плотноупакованных плоскостях.
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Считаем, что ономерное фасетирование 

начинается с  появления зародыша перво-
го порядка в виде правильной пирамиды со 
стороной a  квадрата в  основании и  углом 
между основанием и боковой гранью α [2]. 
Две боковые грани, параллельные образую-
щей, имеют низкую удельную поверхност-
ную энергию γ1, а  поверхностная энергия 
двух других граней γ2 не является энергети-
чески выгодной. Энергия образования тако-
го зародыша равна
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Здесь γ0 – удельная поверхностная энер-
гия исходной границы, λ0 – удельная энер-
гия линий сопряжения всех граней. При-
равняв нулю производную (1) по a, можно 
определить критический размер зародыша 
и энергию его образования:
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Рост зародыша первого порядка проис-
ходит путем миграции в противоположные 
стороны вдоль образующей со скоростью υm 
боковых граней с энергией γ2, так что пира-
мида становится вальмовым многогранни-
ком (рис. 1). 

Энергия растущего зародыша уменьша-
ется по  мере возрастания длины ребра c, 
сопрягающего энергетически выгодные фа-
сетки. Выражая энергию такой конфигура-
ции через геометрические параметры и вы-
числяя затем производную по  c, находим 
движущую силу, действующую на  переме-
щающиеся торцевые грани площади S:

	 ( )( )1 1
1 0 0cos 3f S a− −= γ α − γ + λ . 	 (3)

Рис. 2. Форма растущих фасеток:  
0 – первоначальное положение границы;  

1 и 2 – две ориентации фасеток; Δξ – смещение 
фасетки

Используя теорию гомогенного образо-
вания зародышей новой фазы, можно счи-

Рис. 1. Растущий зародыш первого порядка
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тать, что время образования критического 
зародыша первого порядка составляет вели-
чину

 1 0 exp CU
kT

 τ = τ  
 

, 

где τ0 – период атомных колебаний, k – кон-
станта Больцмана, T  – термодинамическая 
температура. Время его роста до формиро-
вания одномерного зародыша второго по-
рядка зависит от размера зерна d и опреде-
ляется выражением

 2 2 2m

d d
Mf

τ = =
υ

. 
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где Г(x) означает гамма-функцию. Общее количество фасеток на единице длины полно-
стью фасетированной границы равно
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где ( ) 1
1 2~c −τ + τ  – скорость образования зародышей на единице длины нерелаксирован-

ной границы. Время процесса фасетирования составляет 

( ) 1
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В случае границы, имеющей компоненты наклона и кручения (общего типа) необходи-
мо рассматривать зародыш в виде пирамиды с треугольным основанием. Выражение [5] 
для энергии образования критического зародыша в форме правильной пирамиды:
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∆
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где ( )2
03 2 3 3 cosA −= λ + + α ; α  – угол наклона грани пирамиды к  основанию; T0  – 

равновесная температура перехода; ΔT  – степень переохлаждения; Q  – скрытая теплота 
перехода фасетирования на  единицу площади исходной границы. Доля фасетированной 
площади границы ψ(t) к моменту времени t:

( )
2

0

432 ctg1 exp
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QMN Tt t
T

  α ∆ ψ = − −   π α  
. 	 (7)

Общее количество фасеток на единице площади полностью фасетированной границе
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0sin
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
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Здесь M – миграционная подвижность гра-
ницы. Полное время появления зародыша 
фасетирования 1 2τ + τ . 

Дальнейший процесс осуществляет-
ся путем роста зародыша второго порядка. 
Сечение его плоскостью, нормальной к об-
разующей, показано на  рис. 2. Этот рост 
происходит за счет миграции боковых его 
граней 1  и  2.  Отметим, что имеется неко-
торая аналогия кинетики рассматриваемо-
го процесса фасетирования границы и  ки-
нетики кристаллизации расплава с  учётом 
столкновения растущих кристаллов [3]. Со-
гласно [4] доля фасетированной площади 
границы ψ(t) к моменту времени t после по-
явления зародыша дается выражением 
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Величина c  по-прежнему обозначает 
скорость образования зародышей, но теперь 
на  единице площади границы. Поскольку 
процесс образования зародышей является 
термоактивационным, для  оценки этой ве-
личины можно использовать выражение, 
подобное применяемому в теории кристал-
лизации:

 0~ exp b cF Fc n
kT
+ ∆ ′η ν δ − 

 
 . 

Здесь η’  – безразмерный коэффициент, 
13

0 ~ 10ν  с-1 – частота Дебая, n – количество 
атомов в  единице объема кристаллита, δ  – 
толщина границы, Ub  – энергия активации 
граничной самодиффузи. Оценка [5] време-
ни τC появления зародыша дает 

1
0 exp C

C
U
kT

−  τ = ν  
 

, 

а время всего фасетирования 

	 2 0 sin8.5 10
ctgC

T
QMN T

− α
τ = τ + ⋅

∆ α
. 	 (9)

Переход границы к  состоянию с  бо-
лее плотной упаковкой означает уменьше-
ние объема, приходящегося на  один атом 

1 0 0Ω −Ω < . Для фазового перехода перво-
го рода, из формулы Клапейрона-Клаузиуса 
имеем: 

( )0 1 00 TdT
dP q

Ω −Ω= , 

где q<0 – скрытая теплота перехода, прихо-
дящаяся на один атом. Отсюда следует, что 

0 0dT
dP > . 

Это означает увеличение температуры пере-
хода с повышением давления, что соответ-
ствует принципу Ле-Шателье.

Равновесная концентрация фасеток 
на границе [6] находится из условия мини-
мума свободной энергии системы:

	
2

0 exp
4 (1 )

r G bÑ
r kT

 
= − π −ν 

, 	 (10)

где b   – величина порядка трансляции ре-
шетки зернограничных сдвигов; G – модуль 
сдвига; ν   – коэффициент Пуассона; 0r   – 
размер ядра линейного дефекта сопряжения 
фасеток (порядка b ); r  – величина порядка 
половины размера фасеток. Средний размер 
фасеток равен:

2
1

02 ' exp
8 (1 )

G br a C ar
kT

−  
= =  π −ν 

, 	(11)

где 'a  – период решетки совпадающих узлов. 
Заключение

Экспериментально наблюдаемые разме-
ры фасеток изменяются в довольно широких 
пределах. Их размеры могут быть такими, 
что их можно видеть в  световой микроскоп 
(0,01 – 1 мм ) – макрофасетки, или с помощью 
электронного или полевого ионного микро-
скопа (до нескольких десятков ангстрем)  – 
микрофасетки. Э то согласуется с  оценками, 
сделанными по выражениям (5) и (8). Для вре-
мени фасетирования можно получить оценки 
в пределах 104 – 10–6 с. Такой разброс времён 
релаксаций соответствует иерархии в  разме-
рах и расположении фасеток [7], а также су-
щественному различию в атомной структуре 
исходных нефасетированных границ. 

Большая часть имеющихся литератур-
ных данных о  структуре фасетированных 
границ относится к специальным границам. 
В несколько меньшей степени фасетирова-
нию подвержены границы общего типа с так 
называемой несоразмерной структурой. 
В  результате образуются фасетки, атомная 
структура которых образована сопряжением 
плотноупакованной и  атомно рыхлой гра-
ничными поверхностями кристаллитов [8].

Описанный механизм фасетирования 
межзеренных границ имеет общий харак-
тер. В  каждом конкретном случае необхо-
димо рассматривать кристаллогеометриче-
ские параметры границы.
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