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Аннотация. Проведено молекулярно-динамическое моделирование эволюции затравочных трещин в бикристаллах железа с наклонными 

границами зерен при одноосном растяжении. Показано, что процесс эволюции затравочной трещины можно разбить на четыре этапа. 
На первом этапе в интервале упругих деформаций затравочная трещина неподвижна, а напряжения увеличиваются по линейному 
закону, достигая максимального значения ~7,0 ГПа. При этом атомный объем и напряжения в вершине трещины перед ее раскрытием 
растут существенно быстрее, чем в среднем по образцу. На втором этапе трещина начинает распространяться в объем зерна. Процесс 
распространения трещины приводит к скачкообразному сбросу напряжения за счет релаксационных процессов в областях, прилегающих 
к берегам трещины, и эмиссии дефектов из вершины трещины. Достигнув границы зерен, трещина останавливается и затупляется. 
На третьем этапе трещина остается в границе зерен, а напряжения образца испытывают существенные осцилляции, что вызвано эмиссией 
различных дефектов как из границы зерен, так и из других интерфейсов. Эмиссия дефектов из вершины трещины может вызвать локальную 
миграцию границы зерен, которая представляет собой формирование изгиба на изначально плоской поверхности границы зерен. Когда из 
вершины трещины перестают испускаться дефекты, то напряжение и атомный объем в этой области быстро увеличиваются. На четвертом 
этапе трещина начинается распространяться во второе зерно. Обнаружено, что граница с большим углом разориентации зерен является 
более эффективным барьером, сдерживающим распространение трещины. Показано, что инициированию распространения затравочной 
трещины в материале всегда предшествует скачкообразный рост атомного объема и напряжений в вершине трещины. 
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Abstract. Molecular dynamic modelling of seed cracks evolution in iron bicrystals with inclined grain boundaries under uniaxial expansion was carried 

out. The process of seed crack evolution can be divided into four stages. At the first stage, in the interval of elastic deformations, the seed crack 
is stationary, and the stresses increase linearly, reaching a maximum value of ~7.0 GPa. At the same time, the atomic volume and stresses at the 
crack tip before its opening grow significantly faster than the average for the sample. At the second stage, the crack begins to spread into the grain 
volume. The process of crack propagation leads to an abrupt stress release due to relaxation processes in the areas adjacent to the crack banks and the 
emission of defects from the crack tip. After reaching the grain boundary, the crack stops and blunts. At the third stage, the crack remains in the grain 
boundary, and the sample stresses experience significant oscillations, which is caused by the emission of various defects both from the grain boundary 
and from other interfaces. The emission of defects from the crack tip can cause local migration of the grain boundary, which is formation of a bend 
on the initially flat surface of the grain boundary. When defects cease to be emitted from the crack tip, the voltage and atomic volume in this region 
increase rapidly. At the fourth stage, the crack begins to spread into the second grain. It was found that a boundary with a large grain misorientation 
angle is a more effective barrier restraining crack propagation. Initiation of the seed crack propagation in material is always preceded by an abrupt 
increase in atomic volume and stresses at the crack tip. 
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 Введение

Исследованию поведения железа в процессе разру-
шения на микроскопическом уровне посвящено доста-
точно много работ. Вопросами исследований являлись 
установление влияний на развитие процессов разруше-
ния в материале как особенностей внутренней струк-
туры (дефектов, наночастиц, размеров зерен [1 – 4]), так 
и использование различных схем нагружения (гранич-
ные условия и скорости нагружения [5]), а также раз-
личные потенциалы межатомного взаимодействия [6]. 
Наиболее важную роль в зарождении и развитии разру-
шения в материале играют границы зерен (ГЗ). Харак-
тер взаимодействия между трещинами и границами 
зерен определяется рядом параметров, которые можно 
разделить на две группы [7]. К первой группе относят 
тип и интенсивность приложенной нагрузки, а также 
параметры трещины, в частности, ее длина и расстоя-
ние от трещины до границы зерен. Параметры трещины 
определяют концентрацию напряжений в ее вершине 
и выступают как движущая сила испускания и движе-
ния дислокаций. Во вторую группу входят параметры 
границы зерна, которые определяют уровень ее сопро-
тивления распространению трещины. Для описания 
взаимодействия трещины с границей зерна наиболее 
часто используют две модели. В первой модели, раз-
работанной и развитой в работах [8; 9], сопротивление 
границы зерна распространению трещины объясняется 
только ориентацией соседнего зерна, которая опре-
деляет положения плоскостей скольжения во втором 
зерне и эмиссию дислокаций в соответствующих сис-
темах скольжения. Во второй модели [10; 11] плоскость 
скольжения в соседнем зерне учитывается по-другому. 
В частности, при переходе границы зерен трещина 
должна изменить плоскость скольжения в сопряжен-
ном зерне. В этой модели два дополнительных пара-
метра определяют величину сопротивления для роста 
трещин: поверхностная энергия границы зерен, харак-
терная для разных типов границ зерен, и угол наклона 
границы зерна к поверхности.

Распространение трещины и разрушение представ-
ляют собой сложные явления, связанные с разрывом 
атомных связей и испусканием дислокаций из вершины 
трещины. Согласно линейной теории упру гости поля 
напряжений в вершине трещины сингулярны [12]. Для 
устранения сингулярности и расчета точных полей 
напряжений можно использовать атомистическое моде-
лирование процессов разрушения [13; 14]. В рамках 
молекулярно-динамического подхода были рассчитаны 

напряжения и локальная температура в вершине тре-
щины и эмиссия из нее дислокаций в хрупком мате-
риале при режиме нагружения I. В работах [15; 16] 
было показано, что зарождение частичных дислока-
ций в вершине трещины при сдвиговом нагружении 
сущест венно зависит от температуры. Кроме того, 
режимы нагружения I, II, III или их комбинации в моно-
кристалле железа оказывают заметное влияние на пове-
дение трещины [13]. При этом характер пластичности 
в вершине трещины определяется кристаллографичес-
кой ориентацией образца.

Для изучения эволюции разрушения в материале 
с зеренной структурой важное значение имеет выявле-
ние особенностей взаимодействия трещин с границами 
зерен. Экспериментальное изучение особенностей 
взаи модействия трещин в материале с заданным типом 
границ зерен достаточно сложно реализовать. В то же 
время взаимодействие трещин с любыми границами 
зерен можно детально исследовать в рамках метода 
молекулярной динамики. Несмотря на высокую эффек-
тивность этого метода в решении данного вопроса, 
соответствующих исследований для бикристаллов 
железа крайне мало. Следует отметить работу [17], 
в которой авторы исследовали сопротивление разруше-
нию симметричных наклонных границ в бикристалле 
железа с затравочной трещиной. Было обнаружено, что 
время задержки трещины в границе зерна обратно про-
порционально энергии границы зерна.

Целью настоящей работы является молекулярно-
динамическое моделирование особенностей взаимо-
действия трещин, распространяющихся в хрупком 
режиме, с наклонными границами в бикристаллах 
железа при одноосном растяжении. Было исследовано 
влияние границ зерен на торможение и блокировку 
распространяющихся трещин, особенности миграции 
границ зерен при взаимодействии с трещиной, а также 
выявлены особенности изменения избыточного атом-
ного объема и напряжения в вершине трещины в про-
цессе ее эволюции и взаимодействия с границами зерен 
в бикристаллах железа.

 Методы исследования

Моделируемые бикристаллы железа содержали 
около 950 000 атомов и имели форму параллелепипедов 
с размерами ребер 27×40×10 нм (рис. 1). Ребра правых 
зерен на рисунке всегда были ориентированы вдоль 
направлений X [1 0], Y [210], Z [001]. Зерно в левой части 
бикристалла было повернуто вокруг оси Z на 10 или 20°. 
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Исходная температура в моделируемых образцах состав-
ляла 10 К. Вдоль оси X задавались свободные поверхно-
сти, вдоль оси Z были использованы периодические гра-
ничные условия. Три поверхностные атомные плоскости 
с нормалью вдоль оси Y задавались как недеформируе-
мые захваты, которые смещались в противоположных 
направлениях вдоль оси Y со скоростью 2,5 м/с каждый, 
имитируя одноосное растяжение образца. 

Межатомное взаимодействие в железе описывалось 
многочастичным потенциалом, разработанным в рам-
ках приближения Финниса–Синклера метода погру-
женного атома [18]. Распределение скоростей атомов 
в исходном образце соответствовало распределению 
Максвелла, а начальное направление скоростей атомов 
задавалось с помощью генератора случайных чисел. 
Шаг интегрирования задавался равным 1 фс. Атомные 
объемы рассчитывались на основе построения мно-
гогранников Вороного. Для идентификации локаль-
ных структурных изменений в нагружаемом образце 
использовался алгоритм анализа по общим соседям для 
каждого атома [19]. Угол отклонения атомной решетки 
относительно оси [100] определялся с помощью алго-
ритма Polyhedral Template Matching (PTM) [20]. Для 
визуализации структуры моделируемых кристаллитов 
использовался пакет OVITO [21].

Для расчета избыточного объема в вершине трещины 
строился цилиндр радиусом R = 1,2 нм. За вершину 
трещины принимался один из атомов на ее поверх-
ности с максимальной координатой X. Ось цилиндра 
совпадала с направлением оси Z. Для расчета атомного 
объема в вершине трещины цилиндр смещался вдоль 
осей X и Y на расстояние от –R до +R относительно 
атома в вершине трещины c шагом 0,1R. Проводился 
расчет суммарного объема атомов внутри цилиндра 
как сумма объемов ячеек Вороного и затем выбиралось 
его максимальное значение. Избыточный объем атома 
определялся как разница между объемом ячейки Воро-
ного и равновесным атомным объемом для данной тем-
пературы. Избыточный объем в вершине трещины рас-
считывался как среднее избыточных объемов атомов, 
попавших в цилиндр с максимальным объемом. 

Для расчета миграции границы зерен в окрестно-
сти каждого атома на основе использования алгоритма 
PTM определялся угол отклонения локальной решетки 
от оси X. Полагалось, что атомы, отклонение которых 
от выбранной оси превышало половину величины 
угла разориентации зерен, принадлежат второму зерну, 
а остальные атомы составляют первое зерно. В про-
цессе нагружения выявлялись атомы, которые перешли 
из состава одного зерна в другое. Объем образца (dV), 

Рис. 1. Исходная структура бикристалла железа с разориентацией зерен 10° (a) и структура образца, 
деформированного на 16,3 % (б) (зеленым, синим, серым и оранжевым показаны атомы с ГЦК, ОЦК, 

неопределенной симметрией ближайшего окружения и атомы, через которые проходит ГЗ)

Fig. 1. Initial structure of a Fe bicrystal with grain misorientation 10° (a) and structure of the sample deformed by 16.3 % (б) 
(green, blue and gray atoms have the nearest neighbors with FCC, BCC and uncertain symmetry, respectively; 

orange – atoms across which the grain boundary passes)
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через который мигрировала ГЗ относительно своего 
исходного положения, рассчитывался как суммарный 
атомный объем этих атомов (рис. 1, б). Параметр миг-
рации ГЗ в направлении оси X определялся по формуле: 
LГЗ = dV/SX (где SX – площадь сечения деформирован-
ного образца плоскостью, перпендикулярной оси X).

 Результаты моделирования поведения трещин

Результаты расчетов зависимости напряжений от 
деформации для бикристаллов с разориентациями 
зерен 10 и 20° приведены на рис. 2. Хорошо видно, что 
разрушение образца с разориентацией зерен 20° насту-
пает при значительно большей деформации: примерно 
26 %. В целом, поведение кривых для этих двух границ 
зерен качественно совпадает. Поведение кривых дефор-
мации (рис. 2) показывает, что процесс распростране-
ния трещин в бикристаллах можно разбить на четыре 
этапа. Детальный анализ развития разрушения был про-
веден применительно к образцу с разориентацией зерен 
10°. На первом этапе в интервале упругих деформаций 
0 – 4,8 % затравочная трещина неподвижна, а напряже-
ния увеличиваются по линейному закону, достигая мак-
симума (~7,0 ГПа). При этой деформации запасенной 
внутренней энергии становится достаточно для раз-
рыва межатомых связей в вершине трещины. На вто-
ром этапе в интервале деформирования 4,8 – 5,2 % 
трещина начинает распространяться в первом зерне. 
В процессе распространения трещины из ее вершины 
испускается дефект упаковки, который достигает гра-
ницы зерен раньше, чем трещина (рис. 3, а). Из участка 
границы зерна, которого достиг дефект упаковки, 
испускается дислокация во второе зерно. Процесс рас-
пространения трещины приводит к скачкообразному 

сбросу напряжения за счет релаксационных процессов 
в областях, прилегающих к берегам трещины, и эмис-
сии дефектов из вершины трещины и границы зерен. 
Достигнув границы зерен, трещина останавливается 
и затупляется (рис. 3, б, в). На третьем этапе трещина 
покоится в границе зерен, а напряжения образца могут 
испытывать существенные осцилляции, которые свя-
заны с эмиссией различных дефектов как из границы 
зерен, так и от свободной поверхности второго зерна 
(рис. 3, в). Хорошо видно (рис. 3, б, в), что эмиссия 
дефектов из вершины трещины на третьем этапе при-
водит к локальной миграции границы зерен вблизи тре-
щины. Следует отметить, что на третьем этапе эволю-

Рис. 2. Зависимость напряжений от деформации  
для образцов с разориентацией границ зерен

10° (1) и 20° (2)

Fig. 2. Stress-strain dependences for the samples  
with misoriented grain boundaries

10° (1) and 20° (2)

Рис. 3. Структура образца с разориентацией зерен 10° 
при деформациях 4,57 (a), 4,83 (б), 8,75 (в) и 16,52 % (г) 
(зеленым, синим и серым показаны атомы с ГЦК, ОЦК 
и неопределенной симметрией ближайшего окружения 

соответственно)

Fig. 3. Structure of the sample with grain misorientation 10° 
at the strains 4.57 (a), 4.83 (б), 8.75 (в) and 16.52 (г) 

(green, blue and gray atoms have the nearest neighbors 
with FCC, BCC and uncertain symmetry, respectively)
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ции трещин распределение напряжений существенно 
неоднородно по образцу из-за эмиссии интерфейсами 
большого числа дефектов. Напряжение всего образца 
с увеличением деформации имеет тенденцию к умень-
шению. Однако, если из вершины трещины перес тают 
испускаться дефекты, то напряжение в этой области 
начинает быст ро увеличиваться, а не уменьшаться, как 
в целом по образцу. Четвертый этап начинается с рас-
пространения трещины во второе зерно (рис. 3, г), что 
приводит к скачко образному падению напряжения 
всего образца. Следует отметить, что граница с боль-
шим углом раз ориентации зерен является более эффек-
тивным барье ром, сдерживающим распространение 
трещины в соседнее зерно до больших величин дефор-
мации. 

Результаты моделирования показали, что особен-
ности изменения длины трещины коррелируют с изме-
нениями напряжения и объема в вершине трещины 
(рис. 4). Хорошо видны вышеописанные этапы рас-
крытия трещины, распространение которой в модели-
руемом бикристалле носит скачкообразный характер. 
Отметим, что падение и последующий рост напря-
жения на первом этапе эволюции трещины связан с 
зарождением и ростом двойника в вершине трещины. 
Атомный объем на первом этапе достаточно быстро 
нарастает и достигает абсолютного максимума перед 
началом раскрытия трещины (рис. 4). Раскрытие тре-
щины на втором этапе ее эволюции ведет к скачко-
образному падению не только напряжения, но и атом-
ного объема. На третьем этапе хорошо видна ступенька 
на кривой зависимости длины трещины от напряжения 
при деформации примерно 9,0 %. Она связана с рас-
крытием трещины вдоль границы небольшого двой-
ника, сформированного вблизи границы зерен. Перед 
началом четвертого этапа атомный объем и напряжения 

в вершине трещины достаточно быстро растут, а с рас-
крытием трещины во второе зерно падают. 

Результаты моделирования показывают, что взаи-
модействие трещины с границей зерен инициирует 
активную миграцию последней (рис. 5). Наиболее 
активная миграция происходит в достаточно узком 
интервале деформаций от 4,5 до 4,6 %, на котором 
расстояние между трещиной и границей зерна сокра-
щается с нескольких параметров решетки до нуля. При 
этом граница зерен существенно искривляется. Граница 
зерен, расположенная выше плоскости трещины, миг-
рирует в сторону первого зерна, а часть, расположен-
ная ниже, смещается в противоположном направлении 
(рис. 1, б). В интервале деформаций до 8,5 %, когда тре-
щина покоится в границе зерен, миграция существенно 
замедляется. Процесс скачкообразного растрескива-
ния границы зерен в результате распространения тре-

Рис. 4. Зависимости напряжения (1), атомного объема (2) 
в вершине трещины и длины трещины (3) 

от величины растяжения для образца с разориентацией зерен 10°

Fig. 4. Dependences of stress (1) and atomic volume (2) 
at the crack tip and length (3) on tensile strain 
for the sample with grain misorientation 10°

Рис. 5. Зависимость параметра миграции ГЗ (1) 
и длины трещины (2) от деформации

Fig. 5. Dependence of grain boundary migration parameter (1) 
and crack length (2) on strain

Рис. 6. Зависимость доли атомов, принадлежащих различным 
дефектам структуры (1), и длины трещины (2) от деформации

Fig. 6. Dependence of fraction of atoms in structural defects (1) 
and crack length (2) on strain
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щины при 8,5 % приводит к миграции границы зерен 
в направлении ее исходного положения. Параметр миг-
рации границы зерен испытывает осцилляции, связан-
ные с эмиссией дефектов структуры из границы зерен 
(рис. 5). При этом наиболее высокая скорость роста 
дефектов структуры наблюдается в процессе сближе-
ния вершины трещины с границей зерен на интервале 
деформаций 4,0 – 4,5 % (рис. 6). Миграция границ 
зерен, инициированная взаимодействием с трещинами, 
подтверждается экспериментальными данными, полу-
ченными посредством просвечивающей электронной 
микроскопии [22; 23]. 

 Выводы

Проведенные расчеты показали, что границы с боль-
шим углом разориентации зерен в бикристалле железа 
существенно эффективнее тормозят движение трещин, 
что проявляется в более длительной задержке трещин 
в межзеренной области. Для бикристалла с большей 
разориентацией зерен трещина, прежде чем перейти 
во второе зерно, распространяется на некоторое рас-
стояние вдоль по границе зерен. Обнаружено, что ини-
циированию распространения затравочной трещины 
в материале всегда предшествует скачкообразный рост 
атомного объема и напряжений в вершине трещины. 
Начало распространения трещины всегда вызывает 
скачкообразное уменьшение напряжения и атомного 
объема в вершине трещины в моделируемых бикрис-
таллах. После остановки трещины границей зерен 
атомный объем и напряжение в вершине вновь возрас-
тают. Выявлено, что взаимодействие распространяю-
щейся трещины с границей зерен приводит к миграции 
последней. При этом наиболее активная миграция гра-
ницы зерен происходит в интервале деформации, когда 
область вершины трещины контактирует с границей 
зерен. 
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