
Izvestiya. Ferrous Metallurgy. 2021, vol. 64, no. 6, pp. 427–434.
© 2021.  Markidonov A.V., Starostenkov M.D., Lubyanoi D.A., Zakharov P.V., Lipunov V.N. Modeling of healing pores of cylindrical form ...

427

  Оригинальная статья
  УДК 538.911
   DOI 10.17073/0368-0797-2021-6-427-434

Аннотация. Объемные дефекты в кристаллах ухудшают эксплуатационные свойства конструкционных материалов, поэтому проблема 
уменьшения количества несплошностей в твердом теле является одной из важнейших в современном материаловедении. Изложены ре-
зультаты компьютерного моделирования. Возможно схлопывание пор в кристалле, пребывающем в состоянии сдвиговой деформации, 
под воздействием ударных волн. Подобные волны могут возникать в твердом теле при внешнем высокоинтенсивном воздействии. Напри-
мер, в зоне распространения каскада смещений существуют области, в которых имеется несоответствие времен термализации атомных 
колебаний и отвода от них тепла. В результате расширения такой области возникает ударная послекаскадная волна. Моделирование про-
ведено по методу молекулярной динамики с использованием потенциала, рассчитанного в рамках метода погруженного атома. В качестве 
объемного дефекта рассмотрены протяженные поры цилиндрической формы, которые могут формироваться после прохождения через 
кристалл высоко энергетических ионов или при выходе на поверхность перегретых замкнутых включений жидкости (маточного раст
вора). Исследования показали, что подобного рода дефекты являются источником гетерогенного зарождения дислокационных петель, 
способствующих снижению касательных напряжений в моделируемой структуре. Установлены зависимости средней плотности дисло-
каций от угла сдвига и температуры расчетной ячейки, выполнена оценка скорости роста петель. Генерируемые ударные волны создают 
дополнительные касательные напряжения, способствующие образованию дислокационных петель, поэтому в таком случае наблюдаются 
дислокации даже при малой сдвиговой деформации. Если в ходе моделирования увеличивается тепловое воздействие, то осуществляется 
схлопывание поры. 
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 Введение

Структурные несовершенства кристаллическо-
го строения тела (и в особенности объемные) играют 
важную роль в изменении его физикомеханических 
свойств. Так, например, при внешних высокоинтен-
сивных воздействиях (радиационных, лазерных и  т.  д.) 
в твердом теле происходит интенсивное порообразо-
вание, что значительно ухудшает эксплуатационные 
свойства материала. Высокая пористость материалов 
после спекания является причиной склонности к кор-
розии изделий, изготовленных методами порошковой 
металлургии. Именно поэтому уменьшение несплош-
ностей является одной из важнейших задач современ-
ного материаловедения. 

Существует ряд технологий, направленных на вос-
становление сплошности материалов, эти технологии 
включают в себя воздействие высоких температур или 
давлений  [1]. Выбор применяемых технологий во мно-
гом определяется положением пор в твердом теле. Так, 
например, использование только температурного воз-
действия для залечивания пор, имеющих выход на по-
верхность, является малоэффективным, так как в таком 
случае требуются очень высокие температуры, которые 
приводят к значительным структурным изменениям. 
Более эффективным является применение обеих техно-
логий. Кроме того, при внешнем высокоинтенсивном 
воздействии на твердое тело существует еще один фак-
тор, способствующий значительным структурным из-
менениям, – ударные волны  [2  –  5]. В работах  [6  –  10] 
проведены исследования, подтверждающие возмож-
ность структурных трансформаций нанопор под воз-
действием подобного рода волн. При этом наблюдается 
перераспределение свободного объема, изначально ло-
кализованного в виде пор. Основным механизмом зале-
чивания пустот в кристаллических телах при внешнем 
силовом воздействии является эмиссия дислокацион-
ных петель. И если в работе  [10] рассматривали про-
цессы зарождения дислокаций на поверхности сфери-
ческих пор, то в настоящей работе рассмотрены поры 

цилиндрической формы. Подобного рода дефекты мо-
гут представлять собой треки, формирующиеся после 
прохождения через кристалл высокоэнергетических 
ионов  [11], или, например, при выходе на поверхность 
перегретых замкнутых включений жидкости (маточно-
го раствора)  [12]. Также к этой категории можно отне-
сти любые протяженные дефекты, создающие свобод-
ную поверхность в объеме металла (например, свищи, 
возникающие при выделении газа в процессе сварки). 

Целью настоящей работы является установление 
механизмов залечивания цилиндрических пор под воз-
действием ударных волн и определение параметров не-
обходимого для этого внешнего воздействия. 

 Методика исследования

Наиболее подходящим методом исследования для 
достижения поставленной цели является компьютер-
ное моделирование.

Исследования проводили с помощью метода моле-
кулярной динамики на расчетной ячейке, моделирую
щей гранецентрированный кубический (ГЦК) крис
талл, включающей в себя 32  000  частиц. Ориентацию 
расчетной ячейки в пространстве задавали таким обра-
зом, чтобы ось X совпадала с кристаллографическим 
направлением [1 0], ось Y – с направлением [11 ],  
а Z  –  c  [111]. Бесконечную протяженность модели ими-
тировали при помощи периодических граничных усло-
вий. В качестве потенциальной функции межатомного 
взаимодействия использовали потенциал Джонсона, 
рассчитанный в рамках метода погруженного атома  [13], 
параметры которого были вычислены для золота. Для 
интегрирования уравнений движения, описывающих 
поведение системы частиц, использовали скоростной 
алгоритм Верле с временным шагом 5  фс. Для выпол-
нения расчетов использовали пакет XMD  [14]. Визуа-
лизацию результатов моделирования осуществляли при 
помощи пакета визуализации OVITO [15].

Для создания поры в расчетной ячейке выделяли 
область в виде цилиндра, ось которого располагалась 

Abstract. Volumetric defects in crystals worsen operational properties of structural materials; therefore, the problem of reducing discontinuities in solid 
is one of the most important in modern materials science. In the present work, the results of computer simulation are presented that demonstrate 
possibility of collapse of pores in a crystal in state of shear deformation under the influence of shock waves. Similar waves can occur in a solid under 
external highintensity exposure. For example, in the zone of propagation of displacement cascade, there are regions in which occurs a mismatch 
between the thermalization times of atomic vibrations and the removal of heat from them. As a result of the expansion of such a region, a shock after
cascade wave arises. The simulation was carried out based on molecular dynamics method using the potential calculated by means of immersed atom 
method. As a bulk defect, we considered extended pores of cylindrical shape, which can be formed after passing of highenergy ions through a crystal, 
or, for example, when superheated closed fluid inclusions (mother liquor) reach the surface. The study has shown that such defects are the source 
of heterogeneous nucleation of dislocation loops, contributing to a decrease in the shear stresses in simulated structure. Dependences of the average 
dislocation density on the shear angle and temperature of the designed cell were established, and the loop growth rate was estimated. Generated shock 
waves create additional tangential stresses that contribute to the formation of dislocation loops; therefore, in this case, dislocations are observed even 
with a small shear strain. If during simulation the thermal effect increases, the pore collapses. 
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перпендикулярно плоскости (111), после чего удаляли 
принадлежащие ей атомы. Затем следовала процедура 
структурной релаксации, реализуемая путем запуска 
вычислительного алгоритма, но с обнулением скорос
тей атомов. Полученную в итоге структуру использова-
ли для дальнейшего моделирования. 

Ударную волну в расчетной ячейке создавали сле-
дующим образом. Выделяли плоскость (1 0), содержа-
щую граничные атомы, которым присваивали скорость, 
превышающую скорость звуковых волн, вдоль плотно-
упакованного направления. В результате этого в  крис
талле формировались чередующиеся области сжатия 
и  растяжения, распространяющиеся по кристаллу. При 
этом возникала необходимость снятия излишков темпе-
ратурного фона путем использования процедуры тер-
мостатирования [16]. В настоящей работе использовали 
пропорциональный термостат. 

 
 Результаты исследования и их обсуждение

Создаваемый в расчетной ячейке дефект облада-
ет стабильностью и для активации его структурной 
перестройки требуется внешнее воздействие. Для 
реа лизации залечивания пор по дислокационному 
механизму необходимы касательные напряжения, спо-
собствующие зарождению дислокационных петель. 
Напряженное состояние в расчетной ячейке, с отлич-
ной от нуля девиаторной компонентой тензора напря-
жений, достигалось путем сдвигового деформирования 
параллельной плоскости (111) вдоль направления [1 0]. 
Гео метрию расчетной ячейки при этом поддерживали 
с  помощью комбинации жестких и периодических гра-
ничных условий. Моделирование показало, что при та-
ком заданном внешнем воздействии начинают активно 
образовываться частичные дислокации Шокли в виде 
дислокационных петель (рис.  1).

На рис.  1 представлена поверхность, образуемая 
цилиндрической порой, расположенной в расчетной 
ячейке, и множество сегментов дислокаций. Для иден-
тификации дислокационных линий в моделируемой 
кристаллической структуре и последующей их визуа-
лизации использовали метод, основанный на тесселя-
ции и триангуляции Делоне  [17,  18]. При построении 
изображения поры использовали метод поверхностной 
сетки, базирующийся на тетраэдризации Делоне  [19]. 

Размеры дислокационных петель увеличиваются 
в  процессе моделирования до тех пор, пока не достиг-
нут значений, при которых равнодействующая всех 
сил, действующих на дислокацию, станет равной нулю. 
При этом, как следует из зависимости (рис.  2,  a), сум-
марная длина дислокационных петель возрастает при 
увеличении радиуса основания цилиндрических нано
пор, и, как следствие, увеличиваются площади сво-
бодной поверхности в расчетной ячейке. Эти площади 
являются источником гетерогенного зарождения дисло-
каций. Развитие дислокационных петель способствует 
падению касательных напряжений в расчетной ячейке 
(рис.  2,  б).

Оценки показывают, что скорость, с которой осу-
ществляется рост дислокационных петель, достигает 
примерно 1600  м/с (для сравнения скорость продоль-
ных упругих волн в золоте 3240  м/с). Но нужно учи-
тывать, что описанные выше результаты получены 
при проведении моделирования с постоянным снятием 
теплового фона путем обнуления скоростей атомов. 
В  случае проведения моделирования при поддерживае-
мой температуре скорость роста петель увеличивается, 
что способствует более быстрой релаксации сдвиговых 
напряжений. 

Для того, чтобы охарактеризовать формирующуюся 
дислокационную структуру, была вычислена плотность 
дислокаций, равная отношению суммарной длины 

Рис. 1. Визуализация развития дислокационной структуры в процессе моделирования 
через 1500 (а) и 5000 (б) шагов вычислений. Угол сдвига γ = 0,1 рад

Fig. 1. Visualization of development of the dislocation structure during modeling 
through 1500 (a) and 5000 (б) calculation steps. Shear angle γ = 0.1 rad
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дислокационных сегментов к объему расчетной ячей-
ки, заполненному частицами. Изменение плотности 
дислокаций при различных углах сдвига представлено 
на рис.  3,  a. Угол сдвига γ задавали дискретно с ша-
гом 0,01  рад (в рассматриваемом случае зарождение 
дислокаций начинало наблюдаться при γ  =  0,09  рад). 
Вычис ления проводили двумя способами: со снятием 
теплового фона и при поддержании постоянной тем-
пературы. В первом случае построенная зависимость 
близка к  линейной, а во втором – имеет пологий учас
ток. Для обоих случаев расчетные значения плотнос
ти, полученные в ходе моделирования, соответствуют 
сильнодеформированным неотожженным образцам 
реаль ных металлов. При проведении моделирования 
с  установленной температурой расчетной ячейки наб
людается зарождение на поверхности поры множества 
неустойчивых «зародышей» дислокационных петель, 
механизм образования которых носит термический 
характер  [20]. Данные зародыши стягиваются обратно 

к  поверхности при образовании устойчивых дислока-
ционных петель, число которых превышает количество 
петель при моделировании со снятием теплового фона. 
Пологий участок кривой обусловлен тем, что в этом 
случае релаксация касательных напряжений реализует-
ся не путем развития дислокационной системы, а иным 
способом – образованием дополнительных пустот  [21]. 

При увеличении температуры плотность дислока-
ций должна уменьшаться, что обусловлено активизаци-
ей процессов скольжения и переползания дислокаций, 
способствующих их аннигиляции  [22]. В рассматривае
мом случае плотность также уменьшается (рис.  3,  б), 
но при этом реализуется иной механизм. По мере роста 
температуры начинается процесс аморфизации струк-
туры в области, окружающей цилиндрическую пору, 
и дислокационные линии в ней не идентифицируют-
ся. Возможным механизмом приповерхностной амор-
физации является пониженное внутреннее давление 
в  кристалле вблизи свободной поверхности  [23]. Более 

Рис. 2. Изменение суммарной длины L дислокационных петель (а) и касательных напряжений в расчетной ячейке (б) в процессе 
моделирования при радиусах R основания цилиндрических пор 8 Å ( ), 12 Å ( ) и 16 Å ( ). Угол сдвига γ = 0,1 рад 

Fig. 2. Change in total length L of dislocation loops (a) and shear stresses in the computational cell (б) during modeling 
at different radii R of the base of cylindrical pores 8 Å ( ), 12 Å ( ) and 16 Å ( ). Shear angle γ = 0.1 rad

Рис. 3. Изменение средней плотности дислокаций ‹ρ› при различных углах сдвига (R = 16 Å) (а) при 0 К ( ) и 300 К ( ) 
и при различной температуре расчетной ячейки (γ = 0,1 рад) (б), вычисленной на временном интервале 12,5 – 15,0 пс, 

и при радиусе основания цилиндрических пор 16 Å ( ), 8 Å ( )

Fig. 3. Change in average dislocation density ‹ρ› for various shear angles (R = 16 Å) (а) at 0 К ( ) и 300 К ( ) 
and different temperature of the computational cell (γ = 0.1 rad) (б) calculated over a time interval of 12.5 – 15.0 ps 

and at the radius of the base of cylindrical pores 16 Å ( ), 8 Å ( )
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высокое значение плотности дислокаций при меньшем 
размере диаметра поры обусловлено тем, что при повы-
шении температуры происходит «схлопывание» поры 
и  на ее месте формируется дополнительная дислока
ционная структура [24]. 

При построении графиков (рис.  3) брали средние 
значения длины дислокационных линий, вычисленные 
за 500 шагов моделирования, так как изза тепловых ко-
лебаний атомов петли меняют свои размеры.

На следующем этапе исследования проводили моде-
лирование с генерированием ударных волн в расчетной 
ячейке. Прохождение фронта волны создает касатель-
ные напряжения  [25,  26], достаточные для инициации 
процесса скольжения краевых дислокаций  [27]. Инте-
рес представляет изучение возможного влияния удар-
ных волн на процесс структурных изменений, проис-
ходящих с порой. При этом необходимо рассматривать 
деформацию с углом сдвига, при котором не образуют
ся дислокационные петли, например, γ  =  0,07  рад 
(рис.  3,  a). 

Результаты моделирования показали, что под воз-
действием волн на поверхности поры начинают зарож
даться дислокационные петли. На рис.  4 представлена 
цветовая визуализация атомов, выполненная после 
структурного анализа, заключающегося в идентифи-
кации локального окружения частиц с использованием 
метода углов и связей ЭклендаДжонса  [28], на момент 
5  пс после прохождения одной ударной волны. Такая 
визуализация позволяет успешно выявлять дефекты 
упаковки. Как следует из рис.  3, при меньшем радиусе 
поры доля атомов с локальным гексагонально плотно
упакованным (ГПУ) окружением превышает аналогич-

ную долю для расчетной ячейки, содержавшей пору 
с  большим радиусом.

На рис.  5,  a представлены результаты вычислений 
плотности дислокаций при различных радиусах осно-
вания цилиндрической поры. Плотность дислокаций 
увеличивается более значительно в случае наимень-
шего из рассмотренных радиусов. Это свидетельствует 
о  наибольших происходящих структурных изменениях, 
заключающихся в растворении поры под воздействием 
волн. 

Чтобы охарактеризовать процесс структурных пре
об разований, с помощью алгоритма [19] был рассчитан 
объем поры, меняющийся в ходе моделирования. Но  бо-
лее наглядной является такая величина, как удельный 
объем «фазы вещества»: отношение объема, занятого 
частицами системы, к общему объему расчетной ячей-
ки. Аналогичная терминология используется в физике 
спекания («фаза вещества», «фаза пустоты») или при 
исследовании металлических стекол  [29,  30]. Результа-
ты вычислений приведены на рис.  5,  б: удельный объ-
ем скачкообразно растет через некоторое время после 
генерации волны. Эти скачки обусловлены изменением 
формы поры (сдавливание поры фронтом сжатия вол-
ны) и последующим ее восстановлением. Формируемая 
в дальнейшем волна разгрузки создает касательные на-
пряжения, способствующие зарождению дислокаций. 
Последующее увеличение удельного объема «фазы 
вещества» свидетельствует об активизации процесса 
залечивания пор. При повышении температуры волны 
инициируют отрыв части вакансий, в результате чего 
пора с наименьшим моделируемым радиусом (R  =  8  Å) 
теряет устойчивость и частично или полностью раство-

Рис. 4. Фрагмент плоскости (111) расчетной ячейки, содержащей пору с радиусом основания 16 Å (а) и 8 Å (б), 
через 5 пс после генерации ударной волны при Т = 300 К. Цветовая визуализация соответствует распределению 

локального окружения атомов: ГЦК (зеленый), ГПУ (красный), ОЦК (синий), не определено (белый)

Fig. 4. A fragment of the (111) plane of computational cell containing a pore with base radius 16 Å (a) and 8 Å (б), 
5 ps after generation of the shock wave at T = 300 K. Color visualization corresponds to distribution of atoms 

local environment: FCC (green), HCP (red), BCC (blue), not defined (white)
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 Выводы
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локационных петель на поверхности цилиндрических 
пор, повышая плотность дислокаций в кристалле. Это 
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при температуре 600  К наблюдается растворение поры в 
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