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Аннотация. Методом молекулярной динамики проведено исследование влияния поры разного диаметра, а также соответствующей 

концентрации отдельных вакансий на теоретическую прочность аустенита при разной температуре. Деформация в модели осуществляется 
путем сдвига с постоянной скоростью 20 м/с. Рассматривается сдвиг вдоль двух направлений: [    2] и [111]. Расчетная ячейка аустенита 
имеет форму прямоугольного параллелепипеда длиной 14,0 нм, высотой 14,0 нм и шириной 5,1 нм. Для описания межатомных 
взаимодействий использовался ЕАМ потенциал Лау, хорошо воспроизводящий структурные, энергетические и упругие характеристики 
аустенита. Кривые напряжение  – деформация, полученные для обоих рассматриваемых направлений сдвига, имеют аналогичный 
вид. В отсутствие источников дислокаций пластическая деформация осуществляется путем формирования дислокационных диполей 
(дислокаций с противоположными векторами Бюргерса). Наличие поры существенно снижает предельную прочность аустенита. 
Обнаружено, что случайно разбросанные по объему расчетной ячейки одиночные вакансии также приводят к снижению предельной 
прочности, но, естественно, не так сильно, как пора. Испускание дислокаций порой при деформации происходит путем формирования 
дислокационных петель, как правило, сразу в двух плоскостях скольжения. Сильнее влияние поры и вакансий на предельную прочность 
наблюдается при низких температурах. При увеличении температуры влияние дефектов на критическое напряжение, при котором 
происходит образование дислокаций, снижается. С увеличением размера поры, как и концентрации вакансий, прочность уменьшается. 
При этом наиболее сильная зависимость наблюдается для пор диаметром до 1 нм. Влияние концентрации вакансий в рассматриваемом 
диапазоне на предельную прочность оказалось сравнительно более плавное и почти линейное. 
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Abstract. The molecular dynamics method was used to study the influence of pores of different diameters, as well as the corresponding concentration of 

individual vacancies, on the theoretical strength of austenite at different temperatures. The deformation in the model was carried out by shear at a cons
tant rate of 20 m/s. We considered a shear along two directions: [    2] and [111]. The computational austenite cell had the shape of a rectangular 
parallelepiped 14.0 nm long, 14.0 nm high, and 5.1 nm wide. To describe interatomic interactions, the Lau EAM potential was used, which reproduces 
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 Введение

При пластической деформации в качестве источ-
ников дислокаций в поликристаллических материалах 
помимо границ раздела (границ зерен и их тройных сты-
ков, межфазных границ, поверхностей) важную роль 
играют поры и микропустоты  [1 ‒ 3]. Однако работ, 
посвященных исследованию механизмов пластической 
деформации на атомном уровне с участием пор, срав-
нительно немного. К настоящему времени с помощью 
компьютерного моделирования показано, что испуска-
ние дислокаций порами при деформации происходит 
за счет формирования дислокационных петель  [3 ‒ 6], 
причем авторы работ  [5; 6] утверждают, что в ГЦК 
кристаллах при этом петли формируются одновременно 
в двух плоскостях скольжения. С увеличением размера 
поры уменьшается критическое напряжение, при кото-
ром происходит образование дислокации [5; 6]. 

Точечные дефекты, например решеточные вакансии, 
также, очевидно, приводят к снижению теоретической 
прочности, однако влияние их концентрации на проч-
ность изучено недостаточно, особенно в сравнении 
с влиянием их скоплений, в частности, пор. Настоящая 
работа посвящена сравнительному исследованию мето-
дом молекулярной динамики влияния вакансий и поры 
на теоретическую прочность аустенита в зависимости 
от температуры и концентрации вакансий или размера 
поры. Интерес к аустениту вызван тем, что он явля-
ется основой многих сталей, имеющих большое прак
тическое значение, например, стали Гадфильда  [7; 8]. 
Кроме того, качественные результаты, полученные для 
аустенита в настоящей работе, очевидно, можно будет 
распространить на другие металлы с ГЦК кристалли-
ческой решеткой.

Ранее  [9] методом молекулярной динамики было 
проведено исследование скорости скольжения краевой 
и винтовой дислокаций в аустените и стали Гадфильда 
в зависимости от температуры и скорости деформиро-
вания. Была рассчитана энергия образования рассма-
триваемых дислокаций. Настоящее исследование явля-
ется продолжением работы [9]. 

 Описание модели

Расчетная ячейка аустенита в молекулярно-дина-
мической модели имела форму прямоугольного парал-
лелепипеда (рис. 1) длиной 14,0 нм, высотой 14,0 нм 
и шириной 5,1 нм. Количество атомов изначально 
составляло 87 040. Ориентация координатных осей 
соответствовала следующим кристаллографическим 
направлениям в ГЦК решетке: x  –  [  10], y  –  [    2], 
z  –  [111]. В  работе рассматривался сдвиг вдоль двух 
направлений: оси y (как показано на рис. 1) и оси  z. 
Сдвиг  в  модели инициировался путем смещения ато-
мов в приграничных областях (на рис. 1 выделены 
темно-серым цветом). Атомы в этих областях на про-
тивоположных сторонах расчетной ячейки в процессе 
компьютерного эксперимента перемещались в проти-
воположных направлениях с постоянной скоростью 
20 м/с. В работе [9] при моделировании особенностей 
скольжения дислокации в аустените это значение было 

well the structural, energy, and elastic characteristics of austenite. The stress-strain curves obtained for both considered shear directions had a similar 
form. In the absence of dislocation sources, plastic deformation was carried out by the formation of dislocation dipoles (dislocations with opposite 
Burgers vectors). The presence of a pore significantly reduced the yield strength of austenite. In this case, it was found that single vacancies randomly 
scattered over the volume of the computational cell also lead to a decrease in the yield strength, but, of course, not as much as the pore. The emission 
of dislocations during deformation occurred by the formation of dislocation loops, as a rule, in two slip planes at once. The effect of pores and vacan-
cies on the yield strength was stronger at low temperatures. As the temperature increased, the effect of defects on the critical stress at which disloca-
tions were formed decreased. With an increase in the pore size, as well as the concentration of vacancies, the yield strength decreased. In this case, the 
strongest dependence was observed for pores up to 1 nm in diameter. The influence of the concentration of vacancies in the considered range on the 
yield strength turned out to be comparatively smoother and almost linear. 
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Рис. 1. Расчетная ячейка для моделирования сдвига вдоль оси y 
(направления [    2]) в ГЦК железе

Fig. 1. Calculation cell for modeling the shift along the y axis 
(direction [    2]) in the FCC iron
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выбрано как оптимальное для моделирования сдвига 
методом молекулярной динамики. Движение осталь-
ных атомов в расчетной ячейке никак не ограничива-
лось, оно описывалось классическими уравнениями 
движения Ньютона. Граничные условия вдоль осталь-
ных осей использовались периодические.

Для описания межатомных взаимодействий в аусте-
ните использовался ЕАМ потенциал Лау [10], хорошо 
воспроизводящий структурные, энергетические и упру-
гие характеристики аустенита [10; 11]. Шаг интегриро-
вания по времени в методе молекулярной динамики 
составлял 2 фс  [12 ‒ 14]. Температуру задавали через 
начальные скорости атомов согласно распределению 
Максвелла. При задании температуры обязательным 
являлся учет теплового расширения кристаллической 
решетки [13 ‒ 15]. Для используемого в работе потен
циала межатомного взаимодействия коэффициент 
теплового расширения равен 18·10–6 К–1, что хорошо 
согласуется со справочными данными [11]. Для сохра-
нения температуры постоянной в процессе модели-
рования использовался термостат Нозе-Гувера. На 
всем интервале варьирования температуры (от  100 
до  1500 К) тип кристаллической решетки ГЦК сохра-
нялся постоянным, полиморфное превращение в насто-
ящей работе не учитывалось.

Пора создавалась в центре расчетной ячейки путем 
удаления атомов в сферической области. Диаметр поры 
варьировался в пределах 0,6 – 2,0 нм. Вакансии вво-
дились путем удаления случайных атомов по всему 
объему расчетной ячейки, кроме приграничных слоев 
(на рис. 1 выделены темно-серым). Рассматриваемые 
значения концентрации вакансий соответствовали 
количеству удаленных атомов при создании пор. После 
введения дефектов следовала процедура релаксации 
структуры до достижения равновесного состояния.

 Результаты и обсуждение

На рис. 2 изображены зависимости напряжение – 
деформация для двух рассматриваемых ориентаций 
сдвига с постоянной скоростью 20 м/с при темпера-
туре 300 К для бездефектного кристалла (1), кристалла, 
содержащего 79 случайно разбросанных по объему 
вакансий (2), и кристалла, содержащего пору диаметром 
1,2 нм (3). Количество вакансий было равно количеству 
удаленных атомов при создании рассматриваемой поры 
и соответствовало в данном случае концентрации 0,09 %. 

Теоретическая прочность кристаллов металлов на 
сдвиг, как известно, очень высока и может достигать 
более 10 ГПа  [1; 5; 6; 16; 17]. Введение всего одной 
дислокации в чистый кристалл в молекулярно-дина-
мической модели снижает прочность до нескольких 
сотен  МПа  [18]. Как видно из рис. 2, пластическая 
деформация в чистом кристалле аустенита при темпе-
ратуре 300 К начиналась при сдвиге как вдоль оси y, так 
и вдоль оси z, примерно при том же значении деформа-

ции (12,0 ‒ 12,5 %) и напряжения (9,0 ‒ 9,5 ГПа). Сле-
дует подчеркнуть, что идеальный кристалл изначально 
не содержал каких-либо источников образования дис-
локаций, даже свободной поверхности. В связи с этим 
область упругой деформации была сравнительно очень 
большой.

В отсутствие источников дислокаций пластическая 
деформация осуществлялась путем формирования дис-
локационных диполей (дислокаций с противополож-
ными векторами Бюргерса). Полные дислокации сразу 
формировались в виде пары частичных дислокаций 
Шокли, разделенных дефектом упаковки. Расстояние 
между частичными дислокациями, как правило, состав-
ляло несколько нанометров, что согласуется с результа-
тами моделирования других авторов [19 – 21]. Наряду 
с дислокационными диполями, при дальнейшей дефор-
мации интенсивно проходил также процесс образова-
ния деформационных двойников.

Рис. 2. Зависимости напряжение – деформация при температуре 
300 К при сдвиге вдоль оси y (направления [    2]) (а) 

и при сдвиге вдоль оси z (направления [111]) (б):
1 – в чистом кристалле ГЦК железа; 2 – при наличии 79 вакансий, 

случайно разбросанных по объему расчетной ячейки; 
3 ‒ при наличии поры диаметром 1,2 нм

Fig. 2. Stress – strain dependences at a temperature of 300 K 
when shifted along the y axis (direction [    2]) (а) 

and when shifted along the z axis (direction [111]) (б):
1 – in a pure FCC iron crystal; 2 – in the presence of 79 vacancies, 

randomly scattered over the volume of the calculation cell; 
3 ‒ in the presence of a pore with a diameter of 1.2 nm
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Как можно видеть на рис. 2, наличие поры диамет
ром 1,2 нм существенно снижает теоретическую проч-
ность: пластический сдвиг и образование дислокаций 
происходят при существенно более низких значениях 
деформации и напряжения (примерно 8,5 % и 6 ГПа 
соответственно). При этом случайно разбросанные по 
объему расчетной ячейки вакансии при том же коли
честве, что и в поре, влияют на предел прочности 
значительно слабее, однако, что является интересным 
результатом, все же снижают его: дислокации обра-
зуются при деформации примерно 11,5 % и напряже-
нии 8,5 ГПа. Таким образом, даже простые точечные 
дефекты (вроде вакансий) снижают теоретическую 
прочность кристалла.

Испускание дислокаций порой при деформации про-
исходило путем формирования дислокационных петель, 
что согласуется с результатами моделирования других 
авторов [3 ‒ 6]. Примеры образования подобных петель 
из поры диаметром 1,2 нм при сдвиге вдоль осей y и z 
приведены на рис. 3. Можно видеть, что петли форми-
руются в двух плоскостях скольжения, на что указывали 
также авторы работ [5; 6]. Для изображения дислокаций 
в расчетной ячейке использовался визуализатор сред-
него расстояния до ближайших атомов (дает представ-
ление о наличии локального растяжения и косвенно 
о распределении свободного объема). Для каждого атома 
проводили расчет среднего расстояния до ближайших 
атомов. Если среднее расстояние незначительно отли-
чалось от расстояния, соответствующего идеальному 

кристаллу, атом не выделяли цветом; в противном слу-
чае атом закрашивали в тот или иной оттенок.

Температура, как известно, влияет на упругие 
свойства материала и вероятность образования дисло-
каций при деформации. Модули упругости в широком 
диапазоне температур уменьшаются с ростом темпера-
туры почти линейно  [22 – 24], что обычно связывают 
с  тепловым расширением  [22]. Пластическая дефор-
мация с ростом температуры в большинстве материа
лов начинается при меньших значениях напряже-
ния [24 – 26]. 

На рис. 4 изображены зависимости предельной проч-
ности от температуры при сдвиге вдоль осей y и z. Зави-
симости приведены для бездефектного кристалла  (1), 
кристалла, содержащего 79 случайно разбросанных по 
объему вакансий  (2), и кристалла, содержащего пору 
диаметром 1,2 нм (3). Во всех случаях с ростом темпе-
ратуры действительно прочность падает. При этом сле-
дует отметить важную особенность: при повышении 
температуры степень влияния дефектов на теоретиче-
скую прочность снижается. Отличия значений предель-
ной прочности для случаев с бездефектным кристаллом, 
с вакансиями и порой уменьшаются с ростом темпера-
туры, стремясь к одному значению (пересечения зави-
симостей, видимо, следует ожидать при температуре 
плавления).

На рис. 5 изображены зависимости предельной 
прочности при температуре 300 К при сдвиге вдоль 
осей y и z (рис. 5, б) от количества (%) удаленных из 

Рис. 3. Испускание дислокаций порой в виде дислокационных петель при сдвиге вдоль оси y (а) и оси z (б):
1 ‒ пора; 2 ‒ частичная дислокация; 3 ‒ дефект упаковки

Fig. 3. Emission of dislocations by a pore in the form of dislocation loops when shifted along the y axis (a) and when shifted along the z axis (б):
1 ‒ pore; 2 ‒ partial dislocation; 3 ‒ packaging defect
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расчетной ячейки атомов сv в виде отдельных случайно 
разбросанных вакансий или пор (зависимости  1  и  2 
соответственно на рис. 2, 4). Для сравнения: при диаме-
тре поры 1,0 нм сv = 0,05 %, при диаметре поры 1,2 нм 
сv = 0,09 %, при диаметре 1,6 нм сv = 0,23 %.

Как можно видеть, с ростом как концентрации 
вакансий, так и радиуса пор прочность снижается. При 
этом наиболее сильная зависимость наблюдается для 
малых размеров пор: примерно до 1 нм. При дальней-
шем увеличении радиуса поры прочность продолжает 
снижаться, но гораздо слабее, чем при малых размерах 
поры. Влияние концентрации вакансий в рассматри-
ваемом диапазоне на теоретическую прочность более 
плавное и почти линейное.

 Выводы

Методом молекулярной динамики проведено иссле-
дование влияния поры разного диаметра, а также 
соответствующей концентрации отдельных вакансий 
на теоретическую прочность аустенита при разной 

температуре. Деформация в модели осуществлялась 
путем сдвига с постоянной скоростью 20 м/с. Рассмат
ривался сдвиг вдоль двух направлений: [    2] и [111]. 
Зависимости напряжение  – деформация, полученные 
для обоих направлений сдвига, имели аналогичный 
вид. В отсутствие источников дислокаций пластичес
кая деформация осуществлялась путем формирования 
дислокационных диполей (дислокаций с противопо-
ложными векторами Бюргерса). Наличие поры суще-
ственно снижало предельную прочность аустенита. 
Обнаружено, что случайно разбросанные по объему 
расчетной ячейки одиночные вакансии также приво-
дят к снижению предельной прочности, но, естест-
венно, не так сильно, как пора. Испускание дислокаций 
порой при деформации происходило путем форми-
рования дислокационных петель, как правило, сразу 
в двух плоскостях скольжения. Сильнее влияние поры 
и вакансий на предельную прочность наблюдалось при 
низких температурах. При увеличении температуры 
влияние дефектов на критическое напряжение, при 
котором происходило образование дислокаций, снижа-

Рис. 4. Зависимости прочности от температуры при сдвиге вдоль оси y (направления [    2]) (а) 
и при сдвиге вдоль оси z (направления [111]) (б): 

1 – в чистом кристалле ГЦК железа; 2 – при наличии 79 вакансий, случайно разбросанных по объему расчетной ячейки; 
3 ‒ при наличии поры диаметром 1,2 нм

Fig. 4. Dependences of strength on temperature when shifted along the y axis (direction [    2]) (а) 
and when shifted along the z axis (direction [111]) (б): 

1 – in a pure FCC iron crystal; 2 – in the presence of 79 vacancies randomly scattered over the volume calculation cell; 
3 ‒ in the presence of a pore with a diameter of 1.2 nm

Рис. 5. Зависимости прочности при температуре 300 К от количества удаленных из расчетной ячейки атомов 
в виде случайно разбросанных вакансий (1) или поры (2) при сдвиге вдоль оси y (направления [    2]) (а) 

и при сдвиге вдоль оси z (направления [111]) (б)

Fig. 5. Dependences of strength at temperature of 300 K on the number of atoms removed from the calculated cell 
in the form of randomly scattered vacancies (1) or pores (2) when shifted along the y axis (directions [    2]) (а) 

and when shifted along the z axis (directions [111]) (б)
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лось. С увеличением размера поры, как и концентрации 
вакансий, прочность уменьшалась. При этом наиболее 
сильная зависимость наблюдалась для пор диаметром 
до 1 нм. Влияние концентрации вакансий в рассматри-
ваемом диапазоне на предельную прочность оказалось 
сравнительно более плавное и почти линейное.
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