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Моделирование сетки дислокаций несоответствия 
на границе медь/сапфир 

 
 

Ю.В. Бебихов, С.В. Дмитриев, А.В. Самсонов, М.Д. Старостенков  
 
 
В работе с использованием методов трёхмерной молекулярной квазистатики (пренебрегая 
влиянием температуры), а также модельных расчётов в рамках двумерной модели Френ-
келя – Конторовой молекулярной динамики выполнено моделирование сетки дислокаций 
несоответствия на границе медь/сапфир. Полученные результаты дают естественное объ-
яснение отсутствию когерентной модуляции вблизи границы медь/сапфир, наблюдаемой 
в высокоразрешающей электронной микроскопии. 
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1.  Введение 
 
Оксиды металлов (керамики), по сравнению с металлами и сплавами, значительно более 

жаропрочны, тверды, негорючи, химически инертны и значительно менее теплопроводны. 
Поэтому керамические покрытия могут использоваться для защиты металлов от воздействия 
высоких температур, коррозии, для придания антифрикционных свойств, кроме того, метал-
локерамические соединения также используются в микрочипах [1 – 3]. Этим объясняется не-
обычайный интерес к исследованию границ контакта металлов с керамикой. 

Граница медь/сапфир интенсивно изучалась как экспериментально [4 – 9], так и теорети-
чески [10 – 12]. 

В настоящей работе для исследования границы медь/сапфир используется метод молеку-
лярной динамики и квазистатики, применению которого предшествует задача построения 
межатомных потенциалов для описания взаимодействия через границу раздела. При этом 
для атомов в объёме сапфира ( 2 3Al O ) использованы известные парные потенциалы, предло-
женные в работе [13], а для атомов в объёме меди – многочастичный потенциал, разработан-
ный в [14, 15]. Подгонка параметров осуществлялась по экспериментальным данным по ато-
марной структуре границы раздела, а также по результатам первопринципных расчётов, по-
лученных группой проф. М. Кояма [16 – 22]. Особенностью границы медь/сапфир является 
то, что электронная микроскопия высокого разрешения не выявила для неё дальнего порядка 
[6 – 9], хотя, как известно, для этой границы наблюдается довольно сильная адгезия [11 – 12]. 
Мы даём объяснение этому неожиданному результату, используя как трёхмерную молеку-
лярную квазистатику с реалистичными потенциалами, так и модельные расчёты в рамках 
двумерной модели Френкеля – Конторовой [18]. Наши результаты, касающиеся двумерной 
модели Френкеля – Конторовой, обобщают и дополняют результаты моделирования, пред-
ставленные в работе [23]. 
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2.  Описание компьютерных моделей 
 
Изучается металлокерамическое соединение медь/сапфир для наиболее когерентного 

ориентационного соотношения, 3232 OAl0011OAl (0001)||Cu011(111)Cu , в том смысле, 
что при такой ориентации плотноупакованные плоскости и плотноупакованные направления 
в обоих полукристаллах параллельны. Такая граница раздела возникает при молекулярной 
эпитаксии. Структура сапфира и меди показаны на рис. 1 и рис. 2, соответственно. Элек-
тронная микроскопия высокого разрешения не выявила корреляции в относительном поло-
жении атомов меди и сапфира вблизи границы раздела, и на основе этого был сделан вывод 
о некогерентности границы. Такой результат не может не вызывать удивления, поскольку, 
в присутствии достаточно сильного взаимодействия через границу раздела, естественно 
ожидать упорядочения вследствие релаксации атомов.  

Мы исследуем данную проблему с использованием трёхмерной молекулярной квазиста-
тики (пренебрегая влиянием температуры), а также модельных расчётов в рамках двумерной 
модели Френкеля – Конторовой и предлагаем объяснение кажущейся некогерентности рас-
сматриваемой границы раздела. В трёхмерном моделировании межатомные взаимодействия 
в объёме меди описывались известным многочастичным RGL потенциалом; в объёме сапфи-
ра – известными парными потенциалами; а взаимодействия через границу раздела – парными 
потенциалами, калиброванными автором данной работы по результатам первопринципных 
расчётов, полученных группой проф. М. Кояма [16 – 22]. Межатомные потенциалы, исполь-
зованные в данной работе, представлены графически на рис. 3(a). На рис. 3(b) показан ре-
зультат тестирования этих потенциалов путём сравнения энергии взаимодействия жёстких 
полукристаллов меди и сапфира в зависимости от расстояния между ними, полученной из 
первопринципных расчётов (точки) и методом молекулярной квазистатики (линии). Можно 
отметить достаточно хорошее согласие результатов. Вторым тестом на применимость пред-
ложенных нами потенциалов стал расчёт межплоскостных расстояний вблизи границы кон-
такта медь/сапфир как по методу молекулярной квазистатики, так и из первых принципов. 
Результаты, представленные на рис. 4, свидетельствуют о достаточно хорошем совпадении. 
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Рис. 1.  Положения атомов алюминия (чёрные кружки) и кислорода (светлые кружки) в проекции на 
плоскости (a) xy  и (b) xz . Система координат выбрана так, что кристаллографические плоскости 

)0001(  параллельны плоскости xy , а плоскости )0211(  параллельны xz  
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Рис. 2.  Положения атомов меди в проекции на плоскости (a) xy  и (b) .xz  

Система координат выбрана так, что кристаллографические плоскости )111(   
параллельны плоскости xy , а плоскости )110(  параллельны .xz  

Атомы в плоскостях A, B, и C показаны кружками различных размеров 
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                                         (a)                                                                           (b) 
Рис. 3.  (a) Межатомные потенциалы O-O, Al-Al, и Al-O описывают взаимодействия в объёме сапфира 
(показаны без кулоновской составляющей). Потенциал Cu-Al получен модификацией потенциала Al-

Al с использованием подгоночного параметра βAl. Потенциал Cu-O взят пропорциональным потен-
циалу Al-O с коэффициентом пропорциональности βO. (b) Результаты моделирования растяжения 
бикристалла для случая βO=1.2, βAl=1.5, βCu=0.4, γCu=1.4. Точками показаны результаты ab-initio рас-
счётов, а сплошными линиями – результаты, полученные с использованием предложенных парных 

потенциалов 
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Рис. 4.  Сравнение межплоскостных расстояний вблизи границы медь/сапфир,  

полученных из ab-initio расчётов и с использованием предложенных парных потенциалов 
 

 
Двумерная модель Френкеля – Конторовой представляет собой атомную плоскость гекса-

гональной симметрии (плоскость (111) г.ц.к. кристалла), взаимодействующую с внешним 
периодическим потенциалом вида 

2 3 2 2 4 4 2 2 2 2( , ) cos cos cos
9 2 3 3 33 3 3

x y y x yU x y
b bb b b

γ π π π π π π π π⎡ ⎤⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞= + + + + + + − +⎢ ⎥⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟
⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎣ ⎦

,         (1) 

где γ  определяет глубину потенциала, а b  – параметр решётки. Атомы плоскости взаимо-
действуют между собой посредством потенциала Ленарда-Джонса 

12 6

( ) 4V r
r r
σ σε

⎡ ⎤⎛ ⎞ ⎛ ⎞= −⎢ ⎥⎜ ⎟ ⎜ ⎟
⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎢ ⎥⎣ ⎦

 ,                                                               (2) 

где r  – это расстояние между атомами и, без потери общности, мы полагаем 1/ 4ε =  и 1σ = . 
Масса атома тоже полагается равной единице. Энергия испарения равна 0 = 0.845459E − . 
Для радиуса обрезки, равной 11, равновесный параметр решётки равен 1.11146206a =  и он, 
вообще говоря, не совпадает с параметром решётки внешнего потенциала, b , что и может 
приводить к формированию сетки дислокаций несоответствия. 

 
 
 

3.  Результаты моделирования 
 
На рис. 5 представлены этапы атомной релаксации на границе раздела медь/сапфир, по-

лученные методом молекулярной квазистатики. Показаны: (a) нерелаксированное состояние, 
(b) ранний этап релаксации, когда формируется сетка краевых дислокаций несоответствия, 
ромб ABCD показывает ячейку периодичности дислокационной сетки, (c) следующий этап 
релаксации, приводящий к закручиванию дислокационных сегментов и появлению у них 
винтовой компоненты и, наконец, (d) последний этап, когда исчезают пересечения дислока-
ций несоответствия и формируется система замкнутых дислокационных петель.  
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Рис. 5.  Этапы атомной релаксации на границе раздела медь/сапфир. Атомы меди показаны светлыми 
кружками, а потенциальный рельеф, созданный атомами сапфира, – тёмными 

 
 

Аналогично, на рис. 6 показаны этапы атомной релаксации в модели Френкеля – Конто-
ровой: (a) нерелаксированное состояние, (b) ранний этап релаксации, (c) следующий этап ре-
лаксации и, наконец, (d) итоговый результат релаксации. Важно заметить, что результат, 
представленный на рис. 6, получен при относительно большой глубине внешнего потенциа-
ла, 6γ = . При весьма малом γ  релаксация останавливается на стадии (b), при бо́льшем γ  – 
на стадии (с), и лишь при достаточно большом γ  доходит до стадии (d). Поскольку на гра-
нице медь/сапфир (см. рис. 5) релаксация заканчивается стадией (d), можно сделать вывод 
о том, что атомы сапфира создают для приграничных атомов меди достаточно глубокий по-
тенциальный рельеф.  
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Рис. 6.  Этапы атомной релаксации в двумерной модели Френкеля – Конторовой при 6γ = .  
Атомы показаны светлыми кружками, а потенциальный рельеф – тёмными 

 
 

Исследование влияния температуры на различные дислокационные сетки в рамках моде-
ли Френкеля – Конторовой показало, что структуры (b) и (с) (получаемые при не очень 
больших γ ) устойчивы по отношению к тепловым колебаниям, а структура (d) неустойчива. 
Во всех случаях в присутствии тепловых колебаний дислокационные сегменты осуществля-
ют случайные перемещения, но в случаях (b) и (с) последующие перемещения компенсиру-
ют предшествующие так, что регулярная структура сетки сохраняется, а в случае (d) скачки 
носят необратимый характер и дислокационная сетка становится нерегулярной, как на 
рис. 5 (d). На рис. 7 показана эволюция сетки дислокаций несоответствия при конечной тем-
пературе для случая 6γ = . Видно, что с течением времени сетка дислокаций несоответствия 
претерпевает постоянные трансформации, связанные со случайным термофлуктуационным 
перемещением сегментов сетки. 

 
 
 

4.  Заключение 
 

Наши результаты дают естественное объяснение отсутствию когерентной модуляции 
вблизи границы медь/сапфир, наблюдаемой в высокоразрешающей электронной микроско-
пии. Как уже отмечалось, энергия взаимодействия на данной границе значительна и естест-
венно было бы ожидать упорядоченного взаимного расположения атомов вблизи неё. Одна-
ко при достаточно глубоком потенциальном рельефе, созданном атомами сапфира для ато-
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мов меди, как это следует из наших расчётов, сетка дислокаций несоответствия оказывается 
апериодичной и, более того, изменчивой во времени за счёт термоактивированного движения 
сегментов дислокаций несоответствия. Именно поэтому электронная микроскопия высокого 
разрешения не смогла выявить периодичности во взаимном расположении атомов вблизи 
границы раздела медь/сапфир. 

(a) (b)

(c) (d)
 

Рис. 7.  Термоактивированное движение сетки дислокаций несоответствия.  
Атомы показаны светлыми кружками, а потенциальный рельеф – тёмными. 
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Computer modelling of the misfit dislocation network at copper/sapphire interface 
 
Yu. Bebikhov, S. Dmitriev, A. Samsonov, M. Starostenkov 

 
With the use of the 3D molecular quasistatic simulation (at zero temperature) and simulation 
in frame of 2D Frenkel-Kontorova model, we study the misfit accommodation at a cop-
per/sapphire interface. Our results give a natural explanation of the apparent absence of cohe-
rency of the interface observed in the high resolution electron microscopy. 

 
Keywords: interface, copper, sapphire, misfit dislocation, interaction, molecular quasistatic, 
modulation, coherency. 


