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Read and Shockley 
Theoretical Predictions
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"Dislocation Models of Grain Boundaries", W. T. Read Jr., and W. Shockley,  
"Imperfection in nearly perfect crystals", ed. by W. Shockley, chap.13, 

(Wiley, New York, 1952) p.352-376. 4
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2.1. Structure and energy of symmetric tilt grain boundaries

The structures and energies of symmetric tilt grain boundaries with 100h i and
110h i misorientation axes are important for understanding the energies of
asymmetric tilt grain boundaries with the same tilt axis. Figures 1a and b show
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Figure 1. Structures and energies of symmetric tilt grain boundaries with the (a) [100] and
(b) [110] misorientation axes.
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"Asymmetric	tilt	grain	boundary	structure	and	
energy	in	copper	and	aluminium",


M.	A.	Tschopp	and	D.	L.	Mcdowell,	Phil.	Mag.,	
Vol.	87	(2007),	3871–3892.

They	used	EAM	potentials.
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“アルミニウムの粒界エネルギーに関する研究”,大槻, 徴 
(京都大学, 1990-07-23), 博士論文, p.115.

A. Otuki, J. Material Science, 40(2005), 3219. 7



Experimental

Simulated
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“Absolute interfacial energies of [001] tilt and twist grain boundaries in copper.” 
N.A.Gjostein and F.N.Rhines, Acta Metallurgica, Vol. 7, May 1959, 319. 
Fig.4. Dependencies of grain boundary energy on misorientation for [001] tilt 
boundaries at 1065C.  Solid line represents the curve calculated from equation (1), 
using the large angle parameters.
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 G. C. Hasson and C. Goux, Scripta Met., 5 (1971), 889. 
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VASP calculations for 
tilt boundaries
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Al



VASP calc. conditions
Pseudo	Potentail:PAW

Relaxations:	outer	relax	by	hand

fix	calc	after	relaxations

INCAR

		Energy	Cut	off:273.15eV

			IBRION	=	2					#Relax	ions	with	
conjugate-gradient

				ISIF	=	2					#Relax	ions,	calc	stress

			EDIFF	=	1.0e-05	#criteria	for	electronic	
SC-loop

			EDIFFG	=	-0.02			#criteria	for	ionic	
relaxation	loop

KPOINT

Use	automatic

	length=50	due	to	no	d-electron	for	Al

100



POSCAR_0_4417_88_-8_0

✓ = 16.26�,

73.74�

boundary structure

EAM analysis





VASP calculations for 
tilt boundaries
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Cu



VASP calc. conditions
Pseudo	Potentail:PAW-PBE

Relaxations:	outer	relax	by	hand

fix	calc	after	relaxations

INCAR

		Energy	Cut	off:273.214eV

		IBRION	=	2					#Relax	ions	with	conjugate-
gradient

		ISIF	=	2					#Relax	ions,	calc	stress

		EDIFF	=	1.0e-05	


#criteria	for	electronic	SC-loop

		EDIFFG	=	-0.02			


#criteria	for	ionic	relaxation	loop

KPOINT

Use	automatic

	length=100	due	to	d-electron





EAM analysis: 
local energy, 
strain field
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local energy
• local energy and force from the first principles 

• Under construction by M. Kohyama(AIST),  
Y. Shiihara(Tokyo->Toyota-TI) 

• R Kobayashi(Nagoya TI) 
• using a fitted EAM potential 

• first nearest neighbor 
• Cohesive energy(3.39eV) 
• equilibrium distance(r0) 
• vacancy  

formation energy(0.8eV) 
• p=3.0 at r0
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POSCAR_0_8817_186_-4_0 
min_e = -3.3900 [eV] 
max_e = -3.0260 [eV] 
423 [mJ/m^2] 

x= -3.701, y= -0.211||  419 
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elasticcore
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㑲㑬㑬

図 4 (a)シリコン単結晶における転位を含む亀裂先端
近傍の高分解能電子顕微鏡像，(b)GPA を用いて
測定した亀裂先端近傍歪マップ(eyy)，(c)解析式
より求めた亀裂先端歪マップ(21)．

図 6 (a)Si 単結晶中の亀裂先端転位の超高圧電子顕微
鏡像(明視野)，(b)(a)で観察された転位の再構築
像(35)．

㑲㑬㑬 　　　　　　最近 の 研究

て電子線トモグラフィーが挙げられる(28)(29)．電子線トモグ

ラフィーは試料ホルダーを約 2°毎に回転させて連続傾斜像

を取得し，それらをコンピューター上で再構築することで 3

次元像を得る手法である．この手法を応用し，転位のトモグ

ラフ観察を初めて報告したのは Barnard ら(30)(31)である．彼

らは GaN 薄膜中に存在している転位群を weak㏏beam 暗視

野法とトモグラフィーを組み合わせて観察し，膜内に垂直に

並ぶ転位群の 3 次元再構築に成功した．TEM において明瞭

な転位像のコントラストを得るためには，入射電子線をなる

べく平行に当て(平行ビーム)，透過波と一つの回折波のみを

励起させる二波励起の条件で観察すると良い．明瞭に転位の

二次元像が得られる条件でトモグラフ観察を行うことで回折

コントラストを反映した転位の三次元像が得られる．トモグ

ラフ解析は連続傾斜観察で得られた各二次元観察像の重ね合

わせから転位の三次元再構築を図るため，信頼性の高い再構

築像を取得するための鍵は，試料ホルダーを±60°～70°程度

連続傾斜させる間，如何に同一の二波励起条件を保ち続ける

かに尽きる．一般の二軸傾斜ホルダーは，その先端部の幅が

大きく，高傾斜まで回転する事が出来ない．そのため，電子

線トモグラフィー用に細身で且つ多軸高傾斜ホルダーが開発

されている(32)．

ここで，図㑱(a), (b)で示すように試料厚さを d とする

と，試料を u 傾斜させたときの見かけの試料厚さは d/cosu

で表される．この見かけの試料厚さは(c)で示すように始め

は u が変化してもほとんど変化しないが，傾斜角度が50°を

超えたあたりから急激に増加を始め，60°では元の試料厚さ

の 2 倍，70°では 3 倍にも達する．60°を超えてからの観察

像の質と量が再構築像の像質を特に決定するため一般の二次

元観察で用いる試料より薄い試料を用いた方が質の高い再構

築像が得られる．しかし膜厚を薄くすると，得られる深さ方

向の情報が減少するため，三次元観察の意義も低下してしま

うことになる．

一般に電子線の試料透過能は電子の加速電圧に依存して大

GPA(geometrical phase analysis)により表示された可視化クラック先端の歪場． 
「亀裂先端転位と脆性 延性遷移挙動」,田中將己 定松直 東田賢二，まてりあ，56 巻 
(2017) 10 号 p. 597-603．
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Etotal = n A0 exp(−pr0) − n B2
0 exp(−2qr0)

ϕ(rij) = A0 exp(−prij)
h(rij) = B0 exp(−qrij)

Ei = Erepulsive + Ebinding

= ∑
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ϕ(rij) − ∑
j

h(rij)2



Minimum energy and distance for Al EAM
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Temporary conclusions
• Small angle Al and Cu(100) tilt boundary shows  

difference on the slopes at 0 and 90 degrees. 
• Inconsistent with experiments results. 
• Need smaller angle, larger super cell, model.


