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Аннотация: Вольфрам широко используется в качестве материала, способного выдержать условия работы  

в ядерных реакторах и других экстремальных условиях. Под воздействием облучения в металле образуются такие 

дефекты, как пары Френкеля, поры и дислокационные петли. Поэтому важными на сегодняшний день являются 

исследования, направленные на изучение взаимодействий этих дефектов друг с другом и влияния данных взаимо-

действий на механические свойства металла. В статье представлено теоретическое исследование, основанное на 

методе молекулярной динамики, целью которого является изучение механизма деформационного упрочнения 

вольфрама, связанного с взаимодействием дислокаций с порами. Решение данной задачи получено с использова-

нием пакета LAMMPS. Интегрирование уравнений движений атомов проводится методом Верле четвертого по-

рядка. Исследуемая модель представляет собой монокристалл ориентации [111], [–1–12], [1–10] вдоль основных 

координатных осей X, Y, Z соответственно, в котором рассматривается скольжение краевых дислокаций в основ-

ной системе скольжения металлов с объемно-центрированной кубической кристаллической решеткой и их взаи-

модействие с порами. Изучено влияние размера пор на величину сдвигающего напряжения: рост диаметра поры 

пропорционален росту напряжения. Рассчитаны зависимости сдвигающего напряжения от деформации сдвига  

в интервале температур 600–1400 K, причем изменение температуры не оказывает значительного влияния на ве-

личину напряжения. Показано, что дислокации перерезают поры, и при повторном взаимодействии с порой на-

блюдается меньшее значение пикового сдвигающего напряжения, чем при первом. Присутствие пор приводит  

к повышению напряжения течения, причем данный эффект становится более заметным с ростом диаметра пор. 

Для материала с порами диаметром 6 нм напряжение течения возросло в три раза по сравнению с материалом без 

пор. Описан механизм взаимодействия краевых дислокаций и пор под воздействием сдвигающего напряжения. 

Ключевые слова: вольфрам; метод молекулярной динамики; поры; дислокации; взаимодействие дефектов; 

сдвиговая деформация. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Проблема выбора и разработки материалов для 

ядерной энергетики остается актуальной. Выбор таких 

материалов определяется их физическими, химически-

ми, механическими свойствами. Вольфрам – один из 

перспективных материалов, который может быть при-

менен в различных установках для ядерных и термо-

ядерных реакторов. Разработка и выбор передовых ма-

териалов естественным образом обусловлены необхо-

димостью увеличения диапазона рабочих температур  

и флюенса, что позволит расширить возможности про-

ведения современных экспериментальных исследова-

ний. Например, в обзорной статье [1] авторы обсуждают 

76 Frontier Materials & Technologies. 2022. № 3-1

https://orcid.org/0000-0002-8278-8705
https://orcid.org/0000-0001-5388-3466
https://orcid.org/0000-0002-1332-5125
https://orcid.org/0000-0001-9940-3915


Казаков А.М., Шарапова Ю.Р., Бабичева Р.И. и др.   «Моделирование преодоления препятствий в виде пор дислокациями…» 

 

возможность использования вольфрама как обращенно-

го к плазме материала термоядерных установок  

и пути устранения недостатков вольфрама, таких как 

высокая температура перехода из хрупкого состояния  

в пластическое, радиационное охрупчивание и др. Под 

воздействием облучения в материале накапливаются 

радиационные повреждения, образуются полости и дру-

гие дефекты на различной глубине [2]. Кроме того, ав-

торами работы [3] получена зависимость плотности  

и размера пор от температуры и дозы облучения. 

Помимо пор, при облучении в металлах могут обра-

зовываться дислокационные петли даже при относи-

тельно небольших дозах [4; 5]. Взаимодействие дисло-

каций с дислокационными петлями также представляет 

особый интерес, поскольку такие процессы влияют на 

теплофизические и механические характеристики мате-

риалов для ядерных реакторов. Исследования по этой 

теме были представлены для железа и сплавов на его 

основе, причем основной вклад в упрочнение при вы-

сокой температуре облучения вносят поры, в то время 

как дислокационные петли обеспечивают сопостави-

мый вклад (30–50 %) только при облучении при 600 °C 

[6–8]. При интенсивном облучении вольфрамовый ма-

териал разрушается в результате многократного распу-

хания и отслаивания вблизи поверхности. Даже если 

разрушение материала не наблюдается, облученные 

микроструктуры изменяют механические свойства ма-

териала из-за взаимодействия дислокаций и дефектов, 

что приводит к множеству проблем, таких как упрочне-

ние, распухание, ползучесть при облучении, охрупчи-

вание и т. д. Изучение отдельных радиационных дефек-

тов представляет большой интерес. Например, решетка 

радиационных полостей, образованная периодическим 

расположением пустот, обычно повторяет симметрию и 

кристаллографическую ориентацию кристаллической 

решетки [7]. 

Хорошо изучено взаимодействие дислокаций с ко-

герентными и некогерентными частицами в металлах. 

При взаимодействии дислокации с частицами его меха-

низм определяется размером самой частицы [9]. Когда 

диаметр частиц небольшой, для дислокации энергети-

чески выгодно перерезать частицу, в особенности, если 

она когерентна матрице. С увеличением размера части-

цы дислокации становится более выгодно огибать пре-

пятствие, при этом образуются так называемые кольца 

Орована. Однако при взаимодействии дислокации с по-

лостями должны работать другие механизмы. Возника-

ет вопрос, как именно протекает пластическая дефор-

мация в материалах с порами.  

В связи с этим актуальными являются численные 

исследования, которые можно проводить без масштаб-

ных экспериментов. Традиционно влияние облучения 

на механические свойства материалов оценивается с по-

мощью испытаний на растяжение предварительно об-

лученных образцов при различных дозах и температу-

рах. С точки зрения моделирования существуют мето-

ды, которые описывают облучение и деформацию как 

отдельные процессы, причем первый основан на теории 

кинетического переноса, а второй – на теории кристал-

лической пластичности. Еще один метод – ab initio мо-

делирование – используется для оценки взаимодейст-

вия типичных примесей с межузельными атомами, дис-

локационными петлями и краевыми дислокациями  

в вольфраме. Такие примеси присутствуют в коммерче-

ских сортах вольфрама, а также образуются в результа-

те трансмутации нейтронов или процесса поглощения 

плазмы [8]. Данное исследование расширит наши пред-

ставления о том, каков механизм деформационного 

упрочнения вольфрама с порами и как присутствие пор 

влияет на механические свойства радиационно повреж-

денного металла. 

Цель работы – моделирование взаимодействия крае-

вой дислокации с порами.  

 

МЕТОДИКА ПРОВЕДЕНИЯ ИССЛЕДОВАНИЯ 

В качестве основного метода исследования был ис-

пользован метод молекулярной динамики, который ра-

нее зарекомендовал себя как эффективный инструмент 

анализа различных аспектов трансформации структуры 

кристаллических решеток в результате внешних воз-

действий, в том числе при изучении дефектов крауди-

онного типа [10–12], устойчивости к нагреву нанокри-

сталлов, армированных углеродными нанотрубками 

[13], анализе деформационно индуцированных фазовых 

переходов [14], формоизменения кристаллов в резуль-

тате внешних электромагнитных воздействий [15]  

и многих других. 

В качестве модели, иллюстрирующей взаимодейст-

вие дислокации с препятствиями, была выбрана мето-

дика под названием «Периодический массив дислока-

ций». Выбор обусловлен удобством использования пе-

риодических граничных условий, которые в данной 

работе накладывались по всем трем направлениям. Это, 

в свою очередь, позволяет изучить динамику дислока-

ций при ненулевых температурах [16]. Существуют 

альтернативные формулировки проблемы, когда в рас-

четный блок вводится одна дислокация и по части по-

верхности накладываются жесткие граничные условия 

[17]. В аналогичной постановке подобная задача реша-

лась для объемно-центрированной кубической кристал-

лической решетки железа [18]. 

Моделирование проводилось с использованием па-

кета LAMMPS и многочастичного межатомного по-

тенциала для вольфрама [19]. Для визуализации ре-

зультатов использовалась программа OVITO (Open 

Visualization Tools). Ранее данное программное обес-

печение неоднократно использовалось для моделиро-

вания экстремальных воздействий в решетках метал-

лов и сплавов, включая такие динамические дефекты, 

как краудионы и воидионы – внедренные в плотно-

упакованный ряд межузельные дефекты, которые мо-

гут обеспечить высокую скорость массопереноса в ме-

таллах [20–23]. При этом важно отметить, что качест-

венно результаты совпадают с молекулярно-динами-

ческими расчетами, выполненными с использованием 

самостоятельно написанных кодов [24; 25] и перво-

принципных расчетов [26]. 

Вольфрам – ОЦК металл с параметром решетки 

a=3,160 Å. Основная система скольжения в ОЦК ме-

таллах – {110}<–111>. Координатные оси кристалла X, 

Y, Z ориентированы вдоль [111], [–1–12] и [1–10] соот-

ветственно. Таким образом, плоскость скольжения па-

раллельна плоскости XZ, а направление скольжения 

совпадает с осью X. Изначально прямолинейная краевая 

дислокация расположена вдоль оси Z. Размер исходной 
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ячейки – Lx×Ly×Lz=274×224×116 Å (содержит примерно 

450 тысяч атомов). Вектор Бюргерса краевой дислока-

ции равен ½ [111]. Сдвиговая деформация γ возрастала 

со скоростью деформации 10
9
 с

–1
. Для интегрирования 

уравнений движения атомов использовался метод Вер-

ле четвертого порядка с шагом интегрирования 2 фс.  

Моделирование проводилось для пор различного 

диаметра (0,5, 1, 2, 4, 6 нм) и для различных температур 

(600, 800, 1000, 1200, 1400 К), при которых соверша-

лась пластическая деформация. Моделирование начи-

налось с создания ячейки заданного размера и опреде-

ленной ориентацией в пакете LAMMPS. 

Затем с помощью OVITO получалась идеальная 

структура путем варьирования размера ячейки так, 

чтобы в ячейке все атомы имели координационное 

число, равное 8. Чтобы получить пару прямолинейных 

краевых дислокаций с координатами X,Y=Lx/2, Ly/4  

и X,Y=Lx/2, Y=3Ly/4, в расчетной ячейке удалялись час-

ти атомных плоскостей прямоугольной формы. Затем 

добавлялись две поры заданного диаметра, располо-

женные на плоскостях скольжения дислокаций. Коор-

динаты первой поры (Lx/4, Ly/4, Lz/2), второй поры – 

(3Lx/4, 3Ly/4, Lz/2).  

После того, как были добавлены дефекты, проводи-

лась релаксация структуры с использованием термоди-

намического ансамбля NPT, в процессе которой исход-

ные дислокации расщеплялись на две частичные дис-

локации. Дислокации в результате релаксации оказа-

лись на порах, как показано на рис. 1, где представлена 

исходная равновесная структура при нулевой деформа-

ции. Затем прикладывалась сдвигающая деформация γ 

при использовании термодинамического ансамбля 

NVE.  

 

РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ 

В результате приложения монотонно увеличиваю-

щейся сдвиговой деформации γ дислокации начинали 

двигаться в поле сдвигающего напряжения. Итоги мо-

делирования позволяют получить зависимости «напря-

жение – деформация» и изучить механизм взаимодей-

ствия поры и дислокации. 

На рис. 2 и 3 показаны зависимости сдвигающего 

напряжения от деформации для различных диаметров 

пор при T=600 K и для различных температур при диа-

метре пор 4 нм соответственно.  

 

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ 

С помощью OVITO был изучен механизм взаимо-

действия дислокаций с порами. С повышением сдви-

гающего напряжения дислокации начинают выгибать-

ся, затем происходит их отрыв от поры, и дислокации 

бегут к следующим порам, видоизменяясь в процессе 

перемещения (рис. 4). После этого дислокации снова 

встречаются с порами. Рассмотрена сдвиговая дефор-

мация до величины γ=0,03, за это время дислокации 

успевают два раза преодолеть пору. При рассмотрении 

поры после отрыва дислокации заметно, что дислока-

ция перерезает препятствие (рис. 5).  

На рис. 2 видно, что величина напряжения с увели-

чением γ сначала растет линейно. Для пор большого 

диаметра (2, 4 и 6 нм) наблюдается два максимума на 

кривых «напряжение – деформация». Они соответст-

вуют моментам отрыва дислокации от поры. Второй 

максимум кривой напряжения ниже первого, потому 

что пора уже перерезана на величину одного вектора 

Бюргерса. При увеличении диаметра поры напряжение, 

необходимое для ее преодоления, увеличивается про-

порционально диаметру поры как для первых максиму-

мов, так и для последующих. При диаметре пор D>1 нм 

величина деформации, необходимая для отрыва дисло-

кации, растет линейно. 

Для пор диаметра 1 нм и менее характер зависимостей 

напряжения от γ практически одинаков как для ячеек  

с порами, так и без пор, наблюдается лишь небольшое 

повышение уровня напряжений с ростом диаметра пор. 

Для преодоления поры в первый раз для этих случаев дос-

таточно деформации γ=0,007. Осциллирующий характер 

зависимости, по-видимому связан с наличием барьера 

 

 

 

 
 

Рис. 1. Стартовое положение дислокаций и пор. D=2 нм, T=600 K 

Fig. 1. The starting position of dislocations and pores. D=2 nm, T=600 K 
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Рис. 2. Зависимость сдвигающего напряжения от деформации γ для различных диаметров пор от 0,5 до 6 нм  

при температуре T=600 K 

Fig. 2. The dependence of shear stress on γ deformation for various pore diameters from 0.5 to 6 nm  

at the temperature of T=600 K 

 

 

 

 
Рис. 3. Зависимость сдвигающего напряжения от деформации γ 

для различных температур от 600 до 1400 K при диаметре пор D=4 нм 

Fig. 3. The dependence of shear stress on γ deformation γ 

for various temperatures from 600 to 1400 K with a pore diameter of D=4 nm 

 

 

 

Пайерлса – Набарро, преодоление которого дислокациями 

происходит с образованием кинков, которые отчетливо 

видны в процессе всего эксперимента (рис. 6).  

На рис. 3 отражена зависимость сдвигающего напря-

жения от γ при одинаковом диаметре поры (4 нм) при раз-

личных температурах. С увеличением температуры вели-

чина напряжения течения уменьшается, однако при тем-

пературах 1200 и 1400 K уже практически не меняется по 

значению. Величина сдвигающей деформации, необходи-

мой для отрыва дислокаций от пор, слабо зависит от тем-

пературы и примерно равна γ=0,011. 

Важно учесть, что данные зависимости (рис. 2 и 3) 

не учитывают напряжение трения, так как в [27] пока-

зано, что при моделировании с температурой выше 

100 K оно почти исчезает.  

Авторы планируют провести аналогичные иссле-

дования для ячейки большего размера, рассмотреть 

влияние скорости деформации и расстояния между 

порами на величину напряжения течения, а также изу-

чить взаимодействие дислокаций и дислокационных 

петель в поликристаллической модели ОЦК решетки 

вольфрама.
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 a b 

       

 c d 

Рис. 4. Визуализация процесса преодоления пор дислокациями.  

Показаны только атомы с координационным числом, отличным от 8, которые располагаются вблизи дефектов.  

Выгибание (a, b, c) и отрыв (d) дислокаций. D=2 нм, T=600 K 

Fig. 4. Visualization of the process of overcoming pores by dislocations.  

Only atoms with a coordination number other than 8 that are located near defects are shown.  

Flexion (a, b, c) and separation (d) of dislocations. D=2 nm, T=600 K 

 

 

 

 
 

Рис. 5. Поры после прохождения через них дислокаций.  

Видно, что дислокации перерезают поры. D=2 нм, T=600 K, γ=0,03 

Fig. 5. Pores after dislocations pass through them.  

It can be seen that dislocations intersect the pores. D=2 nm, T=600 K, γ=0.03 
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Рис. 6. Кинки на частичных дислокациях. D=2 нм, T=600 K 

Fig. 6. Kinks on partial dislocations. D=2 nm, T=600 K 

 

 

 

ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ 

С помощью моделирования изучен механизм взаи-

модействия дислокаций с порами и показано, что дис-

локации перерезают поры. Полученные зависимости 

«напряжение – деформация» демонстрируют, что тем-

пература в исследованном интервале слабо влияет на 

сдвиговое напряжение, достаточное для преодоления 

препятствия, а увеличение диаметра поры приводит  

к росту сдвигающего напряжения и сдвигающей де-

формации по закону, близкому к линейному.  
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Abstract: Tungsten is widely used as a material capable of withstanding working conditions in nuclear reactors and 

other extreme conditions. Under the influence of irradiation, such defects as Frenkel pairs, pores, and dislocation loops are 

formed in the metal. Therefore, the research aimed at studying the interactions of these defects with each other and their 

influence on the mechanical properties of the metal are relevant. The paper presents the theoretical study based on the mo-

lecular dynamics method, the purpose of which is to investigate the mechanism of strain hardening of tungsten associated 

with the interaction of dislocations and pores. The authors solved this problem using the LAMMPS package, carried out 

the integration of atoms motion equations by the fourth order Verlet method. The model under the study is a single crystal 

of a certain [111], [–1–12], [1–10] orientation along the basic X, Y, and Z coordinate axis relatively, in which the slip of 

edge dislocations in the main slip system of BCC metals and their interaction with pores is considered. The authors studied 

the influence of a pore size on the shear stress magnitude: the growth of pore diameter is proportional to the stress growth. 

The dependences of shear stress on the shear strain in the temperature range of 600–1400 K are calculated, whereby  

the temperature change does not significantly influence the stress value. The study shows that dislocations cut the pores 

and, upon the repeated interaction with a pore, a lower value of peak shear stress is observed than during the first one.  

The presence of pores leads to the flow stress increase, and such an effect becomes more evident with the increasing pore 

diameter. The flow stress increases thrice for pores with a diameter of 6 nm compared to the material without pores.  

The authors described the mechanism of interaction between the edge dislocations and pores under the influence of shear 

stress. 

Keywords: tungsten; molecular dynamics method; pores; dislocations; defects interaction; shear deformation. 
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