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Аннотация. Методом молекулярной динамики проведено исследование скольжения краевой и винтовой дислокаций в стали Гадфильда 
и  в  чистом ГЦК железе (аустените) в зависимости от температуры и скорости деформирования. Полная дислокация появляется 
в настоящей модели сразу в виде расщепленной на пару частичных дислокаций Шокли, разделенных дефектом упаковки. Расстояние 
между частичными дислокациями составляет несколько нанометров. При увеличении скорости сдвига это расстояние уменьшается. 
Согласно полученным данным энергии краевой и винтовой дислокаций в стали выше, чем в чистом аустените. Энергия полной краевой 
дислокации в γ-железе и в стали Гадфильда составляет в среднем 2,0 и 2,3 эВ/Å, винтовой – 1,3 и 1,5 эВ/Å соответственно. Получены 
зависимости скорости скольжения краевой и винтовой дислокаций в зависимости от скорости сдвига и температуры. Скорость скольжения 
краевой дислокации во всех случаях выше, чем винтовой, что объясняется отличием скорости распространения продольной и поперечной 
волн в материале. С ростом скорости сдвига скорость скольжения возрастает до определенного предела, зависящего от  скорости 
распространения соответствующих упругих волн. При низких и нормальных температурах скорость скольжения дислокаций в стали 
Гадфильда существенно (примерно в полтора раза) ниже по сравнению с чистым ГЦК железом. В чистом железе с ростом температуры 
скорость скольжения дислокаций уменьшается. Однако для стали Гадфильда эта зависимость немонотонна: по мере увеличения 
температуры примерно до 500 К скорость дислокаций возрастает (что связано связано, по всей видимости, с интенсификацией диффузии 
примесных атомов углерода), а затем, как и в железе, падает. 
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Abstract. The sliding of edge and screw dislocations in Hadfield steel and in pure HCC iron (austenite) depending on temperature and deformation rate 
was studied by the method of molecular dynamics. The complete dislocation appears in the present model immediately in the form of a split into 
a pair of partial Shockley dislocations separated by a packing defect. The distance between partial dislocations is several nanometres. As the shear rate 
increases, this distance decreases. According to the data obtained, the energies of edge and screw dislocations in steel are higher than in pure austenite. 
The energy of the total edge dislocation in γ-iron and Hadfield steel averages 2.0 and 2.3 eV/Å, helical – 1.3 and 1.5 eV/Å respectively. Dependences 
of the sliding velocity of the edge and screw dislocations on the shear rate and temperature were obtained. The sliding velocity of the edge dislocation 
is in all cases higher than the screw one, which is explained by the difference in the propagation velocity of longitudinal and transverse waves in the 
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 Введение

Образованию и скольжению дислокаций в метал-
лах и сплавах посвящено много работ, в том числе 
выполненных с помощью компьютерного моделирова-
ния [1 – 5]. Помимо сложных вопросов взаимодействия 
дислокаций друг с другом и с различными дефектами 
внимание в современных работах обращено и на от-
носительно простые вопросы, например, зависимость 
скорости скольжения дислокации от температуры 
и скорости деформирования  [3, 6]. С ростом скорости 
деформирования скорость дислокаций, как известно, 
сначала растет, а затем достигает некоторого предела, 
который, как правило, меньше скорости звука в дан-
ном материале. Причем разные авторы приводят раз-
ные значения этого предела в отношении к скорости 
звука  [3, 6 – 8]. С  ростом температуры, как отмечает 
большинство исследователей, скорость скольжения 
дислокаций снижается [3, 6, 7]. В качестве причин это-
го снижения рассматривают фононное рассеяние, изме-
нение модуля сдвига с температурой и т.д.

Настоящая работа посвящена исследованию с по-
мощью метода молекулярной динамики скольжения 
краевой и винтовой дислокаций в стали Гадфильда 
и в γ-железе (аустените) в зависимости от температуры 
и скорости деформирования. Отдельное рассмотрение 
γ-железа связано со стремлением выделить роль при-
месей (марганца и углерода) в стали Гадфильда. Эта 
сталь благодаря ее превосходной способности к  де-
формационному упрочнению  [9, 10] имеет большое 
практическое значение и долгую историю исследова-
ния уникальных свойств. Вместе с тем на сегодняш-
ний день существует очень мало работ, посвященных 
моделированию ее атомной структуры и процессов, 
происходящих в ней в условиях деформации, на атом-
ном уровне, что обусловлено, в частности, сложностью 
моделирования подобных многокомпонентных систем. 
В настоящее время остается ряд вопросов, связанных 
с механизмами протекания пластической деформации 
на атомном уровне в сталях, которые возможно решить 
методами компьютерного моделирования. К таким воп
росам относятся, например, особенности образования 
и распространения дислокаций в зависимости от раз-
личных факторов, механизмы взаимодействия друг 
с другом, границами зерен, двойниками и другими де-
фектами. 

 Описание модели

Сталь Гадфильда, как известно, является многоком-
понентной системой и, помимо классических железа, 
марганца и углерода, может содержать массу других 
легирующих элементов [9, 10]. В настоящем исследова-
нии ограничились системой, включающей три базовых 
элемента: γ-Fe в качестве матрицы, марганец и угле-
род. Для описания взаимодействий атомов железа друг 
с другом использовался ЕАМ потенциал Лау  [11], хо-
рошо воспроизводящий структурные, энергетические 
и упругие характеристики аустенита [11, 12]. Для всех 
остальных пяти межатомных взаимодействий в систе-
ме γ-Fe – Mn – C использовались потенциалы Морзе, 
найденные ранее в работе [13] на основе эксперимен-
тальных данных по энергии растворения и энергии 
миграции соответствующих примесных атомов в крис
талле ГЦК железа, радиусу атомов, их электроотрица-
тельности, энергии взаимной связи и другим характе-
ристикам.

При моделировании атомной структуры стали Гад-
фильда использовалось стандартное соотношение ком-
понентов: 13 % Mn и 1,2 % C (по массе) (или 12,63 % Mn 
и 5,33 % C (ат.)) [9, 10]. Атомы марганца вводили в ГЦК 
решетку железа случайным образом, замещая атомы 
железа. Энергия связи атомов марганца и углерода 
в решетке аустенита очень высокая ‒ порядка 0,35 эВ 
согласно данным работы  [14], т.е. примерно того же 
порядка, что и энергия связи атомов углерода с вакан-
сиями (0,37 – 0,41 эВ  [15]). То есть атомы марганца 
являются своего рода эффективными «ловушками» 
для примесных атомов углерода, не позволяя, в част-
ности, последним образовывать скопления на дислока-
циях и границах зерен. В связи с этим атомы углерода 
вводились в модели в ближайшие к атомам марганца 
октаэдрические пустоты ГЦК решетки. Выбор атомов 
марганца, рядом с которыми вводились атомы углерода, 
а также выбор одной из соседних с ними октаэдричес
ких пустот, производились случайно.

В γ-железе, которое рассматривалось в настоя-
щей работе для сравнения со сталью Гадфильда, на 
всем интервале варьирования температуры тип крис
таллической решетки сохранялся постоянным, поли-
морфное превращение не учитывалось. Как уже гово-
рилось выше, рассмотрение аустенита проводилось 
для определения вклада примесей марганца и углерода 

material. With an increase in the shear rate, the sliding speed increases to a certain limit, depending on the propagation velocity of the corresponding 
elastic waves. At low and normal temperatures, the sliding velocity of dislocations in Hadfield steel is significantly (about one and a half times) lower 
compared to pure HCC iron. In pure iron, the sliding velocity of dislocations decreases with increasing temperature. However, for Hadfield steel, this 
dependence is nonmonotonic: as the temperature increases to about 500 K, the dislocation rate increases. That is probably due to the intensification of 
diffusion of impurity carbon atoms; then, as in iron, it decreases. 
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в изучаемых процессах. Шаг интегрирования по време-
ни (согласно методу молекулярной динамики) состав-
лял 2 фс [16 ‒ 18]. Температуру в модели задавали через 
начальные скорости атомов согласно распределению 
Максвелла. При задании температуры обязательным 
являлся учет теплового расширения кристаллической 
решетки. Для используемых в работе потенциалов меж
атомного взаимодействия предварительно были найде-
ны усредненные коэффициенты теплового расширения 
в молекулярно-динамической модели: 18·10 –6 К–1 для 
γ-Fe и 16·10–6 К–1 для стали Гадфильда. Для сохранения 
температуры постоянной в процессе моделирования 
использовался термостат Нозе-Гувера.

В кристаллах с ГЦК решеткой преимущественной 
является система скольжения {111}<110> [7, 8]. Плос
кости {111} – наиболее плотноупакованные, в этих же 
плоскостях образуются дефекты упаковки (ДУ). Вектор  
 

Бюргерса полной дислокации в этом случае  <110>. Но  
 

такая дислокация, как правило, расщепляется на две  
 

частичные дислокации с векторами Бюргерса  <112>,  
 

между которыми формируется дефект упаковки.

Для моделирования движущейся дислокации была 
создана прямоугольная расчетная ячейка, содержа-
щая около 30 000 атомов (рис. 1), с ориентацией осей:  
X – [ 10], Y – [   2], Z – [111]. Плоскость XY в данном 
случае соответствует плоскости скольжения дислока-
ции (111). Для инициации движения дислокации соз
давался сдвиг от торца расчетной ячейки. На рис. 1, a 
изображена схема создания движущейся полной крае- 
 

вой дислокации  [ 01](111), а на рис. 1, б – винтовой  
 

дислокации  [ 10](111). Темные заштрихованные об- 
 

ласти с левого торца перемещались как единое целое 
вдоль показанных направлений: в случае моделиро-
вания краевой дислокации верхняя часть торца сме-
щалась вдоль плотноупакованного направления [ 01], 
нижняя – вдоль противоположного направления [10 ]  
(рис. 1, a); в случае винтовой – вдоль направлений [ 10] 
(ось X) и [1 0]. Атомы внутри темных заштрихованных 
областей в процессе компьютерного моделирования 
смещались только вдоль указанных направлений с зада-
ваемой скоростью сдвига Vτ . Граничные условия с этой 
стороны, таким образом, были жесткими. Вдоль оси X, 

Рис. 1. Модель краевой (а) и винтовой (б) дислокаций

Fig. 1. Model of edge (a) and screw (б) dislocations
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вдоль ядра дислокации, граничные условия задавались 
периодическими, то есть имитировалось бесконечное 
повторение структуры расчетной ячейки вдоль оси X. 
По другим границам использовали специальный тип 
граничных условий – условно жесткий: все атомы в се-
рой области (сверху, снизу и справа на рис. 1) в процес-
се моделирования имели возможность двигаться только 
вдоль плоскости XY, движение вдоль оси Z исключа-
лось. Этого было достаточно для удержания, с одной 
стороны, заданной прямоугольной формы расчетной 
ячейки и, с другой стороны, свободного выхода дисло-
каций за ее пределы.

Скорость сдвига Vτ оставалась постоянной в течение 
компьютерного эксперимента. В некоторый момент вре-
мени сдвиг в левой части расчетной ячейки провоциро-
вал появление дислокации: краевой или винтовой в за-
висимости от направления сдвига. Полная дислокация 
появлялась сразу в виде расщепленной на пару частич-
ных дислокаций Шокли, разделенных дефектом упа-
ковки в плоскости (111). Для краевой дислокации реак- 
 

ция расщепления имела вид  [ 01] →  [ 11] +  [   2],  
 

для винтовой –  [ 10] →  [ 2 ] +  [ 11]. Расстояние  
 

между частичными дислокациями определяется, как 
известно, энергией дефекта упаковки. В настоящей 
работе оно составляло несколько нанометров (в зави-
симости от скорости сдвига), что согласуется с резуль-
татами моделирования других авторов, например, в ра-
ботах [3 – 5].

 Результаты и обсуждение

Для расчета энергии дислокации в расчетной ячейке 
выбиралась расчетная область (выделена голубым на 
рис. 1). В процессе движения дислокации и прохожде-
ния ее через расчетную область вычисляли разность 
начальной и текущей потенциальной энергий атомов 
в области, деленной на ширину расчетной ячейки вдоль 

оси X, то есть на длину ядра дислокации. Размер рас-
четной области вдоль оси Y подбирали таким, чтобы 
он, с одной стороны, был больше расстояния между 
частичными дислокациями (чтобы в расчетной области 
мог одновременно поместиться весь комплекс из двух 
частичных дислокаций) и, с другой, не такой большой, 
чтобы в нее могла войти часть следующей дислокации. 
Начальную температуру задавали равной 0 К, но в про-
цессе создания и движения дислокации расчетная ячей-
ка нагревалась до температуры порядка 10 К. 

Теоретически энергия дислокации W, приходящаяся 
на единицу ее длины l, определяется по формуле [7, 19]

		           	 (1)

где μ – модуль сдвига; b – модуль вектора Бюргерса; 
R  –  радиус расчетной области; r0 – условный радиус; 
K  –  параметр, зависит от типа дислокации (K = 1 
и K = 1 – ν для винтовой и краевой дислокации); ν – ко-
эффициент Пуассона. 

Энергия полной краевой дислокации для разных ме-
таллов может принимать значения 1 – 3 эВ/Å [7, 19, 20]. 

В первую очередь провели исследование влияния 
на энергию полных дислокаций (то есть всего комплек-
са из двух частичных плюс энергии дефекта упаковки 
между ними) ширины расчетной ячейки (размера вдоль 
оси X на рис. 1) и скорости сдвига Vτ . На рис. 2, а по-
казано изменение удельной энергии расчетной облас
ти  (эВ/Å) при прохождении полной краевой дислока-
ции в γ-железе при разной скорости сдвига.

Скорость сдвига Vτ , как можно видеть, практи-
чески не влияет на высоту пика энергии расчетной 
области, но до значений примерно 40 – 50 м/с. При 
скорости сдвига Vτ больше 40 – 50 м/с энергия сла-
бо увеличивается из-за дополнительных напряжений 
и  меньшего расстояния между соседними дислока
циями. Скорость самих дислокаций при прохождении 
расчетной области при этом тоже увеличивается, что 

Рис. 2. Изменения энергии расчетной области при прохождении краевой дислокации в γ-железе при скорости сдвига 20, 40 и 60 м/с (а) 
и в образцах стали Гадфильда при скорости сдвига 20 м/с (б)

Fig. 2. Changes in energy of the calculated area during the passage of edge dislocation in γ-iron at a shear rate of 20, 40 and 60 m/s (a) 
and in Hadfield steel samples at a shear rate of 20 m/s (б)
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видно, например, по сравнительно более узкому пику 
для 60 м/с (рис. 2, а).

На рис. 2, б приведены изменения энергии расчет-
ной области при прохождении краевой полной дисло-
кации в стали Гадфильда в четырех расчетных ячейках 
с разным случайным распределением примесных ато-
мов. Графики для разных образцов немного отлича-
ются, но в целом картина схожая: энергия дислокации 
в стали чуть выше, чем в γ-железе, а скорость при тех 
же условиях существенно ниже, что можно легко оце-
нить по  ширине пиков на графиках. Скорость дисло-
кации в  стали ниже по вполне очевидным причинам: 
из-за торможения дислокации примесями, в основном, 
углерода, которые имеют положительную энергию свя-
зи как с дислокациями, так и с дефектами упаковки. 
В работах [21, 22], например, для энергии связи атомов 
углерода с дислокациями в ОЦК железе приводятся зна-
чения от 0,4 до 0,7 эВ в зависимости от типа и ориен
тации дислокации.

На рис. 3 приведены графики изменения энергии 
расчетной области для винтовой дислокации. Видно, 
что энергия винтовой дислокации заметно меньше, чем 
краевой. Как и для краевой, скорость винтовой дисло-
кации в стали меньше, а энергия чуть больше. Кроме 
того, винтовая дислокация в стали могла остановиться 
в расчетной области или поменять плоскость скольже-
ния с (111) на (   1).

Энергия полной краевой дислокации в γ-железе 
и в стали Гадфильда составила в среднем 2,0 и 2,3 эВ/Å, 
винтовой – 1,3 и 1,5 эВ/Å соответственно.

Скорость движения дислокации определялась в мо-
дели с помощью анализа смещений атомов в двух ре-
перных точках, расположенных вдоль оси движения 
дислокации Y. На рис. 4, а приведены полученные за-
висимости скорости краевой и винтовой дислокаций 
от скорости сдвига vτ . Средняя скорость дислокации 
с ростом скорости сдвига vτ , что очевидно, увеличива-
ется. Но это, как известно, происходит до определен-
ного предела, зависящего от скорости звука в метал-

ле  [3, 6 – 8]. Скорость краевой дислокации (рис. 4, а) 
выше винтовой, что также является известным фактом 
и объясняется отличием скоростей распространения 
продольных и поперечных волн в материале [7, 8, 19].

Дислокации в стали Гадфильда при низких темпе-
ратурах двигались со скоростью, меньшей примерно 
в  1,5 раза, чем в γ-железе при тех же условиях. При 
слишком высоких скоростях сдвига (обычно уже выше 
400 м/с) происходило дополнительное дефектообразо-
вание и даже разрушение кристаллической решетки. 
При винтовом типе сдвига разрушения начинались при 
еще меньших значениях: начиная примерно с 200 м/с.

С ростом температуры, согласно различным источ-
никам  [3, 6 ‒ 8], скорость дислокации снижается. На 
это влияют фононное рассеяние, зависимость от тем-
пературы модулей сдвига и т. д. Для учета факторов, 
тормозящих дислокацию, введен так называемый коэф-
фициент сопротивления B [3, 6], скорость дислокации v 
записывается в виде [3]

			     	 (2)

где τ – сдвиговое напряжение; b – модуль вектора Бюр-
герса. 

Коэффициент сопротивления пропорционален тем-
пературе [6]:

		            	 (3)

где k – постоянная Больцмана; z – количество атомов 
в элементарной ячейке; T – температура; cs – скорость 
поперечной волны. 

Таким образом, согласно формуле (3), с ростом тем-
пературы скорость дислокации в металле уменьшает-
ся, что также подтверждается в модели для γ-железа 
(рис. 4, б). Однако для стали Гадфильда получен иной 
результат, где отчетливо проявилось влияние примесей. 
При низких температурах они тормозили дислокацию, 

Рис. 3. Изменения энергии расчетной области при прохождении винтовой дислокации при скорости сдвига 20 м/с в γ-железе (а) 
и в образцах стали Гадфильда (б)

Fig. 3. Changes in energy of the calculated area during the passage of screw dislocation at a shear rate of 20 m/s in γ-iron (a) 
and in Hadfield steel samples (б)
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ние между частичными дислокациями составляло нес
колько нанометров. При увеличении скорости сдвига 
оно уменьшалось.

Согласно полученным данным, энергии краевой 
и  винтовой дислокаций в стали оказались выше, чем 
в чистом аустените. Энергия полной краевой дислока-
ции в γ-железе и в стали Гадфильда составила в сред-
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примерно до 500 К скорость дислокаций возрастала, 
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диффузии примесных атомов углерода, а затем, как 
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