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Аннотация. Дисперсионное упрочнение играет важную роль в изменении механических свойств конст-
рукционных материалов. Особенно важно поминать механизм такого упрочнения в материалах, используе-
мых при экстремальных воздействиях. Вольфрам применяется в виде защитного материала в ядерных реак-
торах, и при облучении в нем накапливаются дефекты и выделяются различные когерентные и некогерент-
ные дисперсные частицы. Изучение взаимодействия дислокаций с выделившимися фазами поможет обеспе-
чить длительную и безопасную работу реактора. В данной работе представлены результаты молекулярно-
динамического моделирования взаимодействия краевой дислокации с частицей, содержащей атомы рения с 
различной стехиометрией, возникающие в реальности в процессе трансмутации вольфрама с ОЦК кристал-
лической решеткой когерентной основному металлу. Полученные результаты демонстрируют повышение 
напряжения течения по мере увеличения среднего размера частицы, при этом зависимость от температуры 
является слабовыраженной. В силу того, что данный вид дефектов является одним из многих (поры, грани-
цы зерен, некогерентные частицы), целесообразным представляется продолжение работы в ключе модели-
рования движения дислокации в поле напряжений, индуцированным рядом вышеупомянутых дефектов. Ис-
следование влияния макроскопических дефектов на динамику движения дислокации в кристалле вольфрама 
является важным для понимания стабильности кристаллической решетки материала в далеких от равновесия 
условиях. 
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Abstract. Dispersion hardening plays an important role in changing the mechanical properties of structural ma-
terials. It is especially important to remember the mechanism of such hardening in materials used under extreme in-
fluences. Tungsten is used as a protective material in nuclear reactors, and when irradiated, defects accumulate in it 
and various coherent and incoherent dispersed particles are released. Studying the interaction of dislocations with 
the released phases will help ensure long-term and safe operation of the reactor. This paper presents the results of 
molecular dynamic modeling of the interaction of an edge dislocation with a particle containing rhenium atoms with 
different stoichiometry, which arise in reality during the transmutation of tungsten with a BCC crystal lattice coher-
ent to the base metal. The obtained results demonstrate an increase in the flow voltage as the average particle size 
increases, while the dependence on temperature is weakly expressed. Due to the fact that this type of defects is one 
of many (pores, grain boundaries, incoherent particles), it seems appropriate to continue working in the key of mod-
eling the movement of dislocation in the stress field induced by a number of the above-mentioned defects. The study 
of the effect of macroscopic defects on the dynamics of dislocation motion in a tungsten crystal is important for un-
derstanding the stability of the crystal lattice of the material in conditions far from equilibrium. 
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Введение 

В металлургии высокая прочность конст-
рукционных материалов может быть достигну-
та за счет различных механизмов упрочнения: 
упрочнение твердым раствором, дислокацион-
ное упрочнение, фазовые превращения и т.д. 
Среди таких механизмов особенно выделяется 
дисперсионное упрочнение. Чаще всего осаж-
денная фаза представляет собой интерметал-
лид, который является некогерентным по от-
ношению к основной матрице. Именно такие 
частицы наиболее эффективно препятствуют 
движению дислокаций и вызывают наиболее 
сильный эффект упрочнения. Помимо упроч-

нения, выделения дисперсных частиц приводит 
к нежелательному охрупчиванию, что может 
привести к негативным последствиям при экс-
плуатации материалов при экстремальных воз-
действиях. Даже если не получается исключить 
чрезмерное выделение дисперсных частиц, 
важно понимать последствия эволюции струк-
туры и изменения механических свойств. 

Дисперсионное упрочнение в сплавах 
вольфрама и рения особенно важно для изуче-
ния. Эти материалы широко используются в 
качестве защитных материалов в ядерных реак-
торах, например, в международном экспери-
ментальном термоядерном реакторе [1], где 
прочность и структурная целостность играют 
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ключевую роль в отношении длительной и 
безопасной эксплуатации реактора. 

При таких экстремальных воздействиях 
вольфрам подвергается нейтронным бомбарди-
ровкам, плазменному нагреву и т.д. В результа-
те в материале образуется большое число де-
фектов, таких как дислокационные петли и ва-
кансионные поры, которые показаны на рис.1 
[2]. 

 

Рис.1. Радиационные дефекты в вольфраме 

Fig.1. Radiation defects in tungsten 

Кроме того, поскольку вольфрам подверга-
ется радиационному облучению, атомы в узлах 
кристаллической решетки могут трансмутиро-
вать в атомы рения. В таком случае возможно 
образования различных фаз, которые изучались 
в работе [3]. Помимо некогерентных интерме-
таллидных фаз, в вольфраме возможно образо-
вание когеретной ОЦК фазы как раз за счет 
трансмутации части атомов вольфрама в рений. 
В таком случае локальное искажение кристал-
лической решетки не такое сильное, как в слу-
чае с интерметаллидами. 

Проводить экспериментальные исследова-
ние по изучения взаимодействия дислокаций с 
дисперсными частицами в вольфраме не пред-
ставляется возможным, поскольку на сего-
дняшний день технологические возможности 
не позволяют рассмотреть непосредственно 
процесс радиационного облучения на уровне 
микроструктуры. Исследование микрострукту-
ры после экстремального воздействия тоже 
может дать неверный результат, поскольку ме-
жду радиационным воздействием и последую-
щим изучением структуры проходит опреде-
ленное количество времени, за которое струк-
тура претерпевает изменения. Поэтому акту-
альным и подходящим методом исследования 
последствий экстремальных воздействий явля-
ется компьютерное моделирование. 

В частности, метод молекулярный динами-
ки (МД) является хорошим инструментом для 
исследования проблем ядерной энергетики. Ав-
торы работ [4] рассматривали образование раз-
личных дефектов в радиационно-облученном 
вольфраме. Кроме того, в работе [3] представ-
лен детальный анализ взаимодействия краевой 
дислокации с дисперсными частицами в вольф-
раме при молекулярной статике. 

Опираясь на результаты исследований [3], 
в данной работе представлены результаты изу-
чения взаимодействия краевой дислокации с 
некогерентной обогащенной рением ОЦК фа-
зой в вольфраме в рабочем интервале темпера-
тур 600-1400 К [5]. 

Методика исследования 

Для этого исследования был использован 
метод МД, который ранее доказал свою эффек-
тивность для анализа различных аспектов 
трансформации кристаллической решетки под 
воздействием внешних факторов, включая изу-
чение краудионов [6], термостабильность ар-
мированных углеродных нанотрубок [7], анализ 
фазовых переходов, вызванных деформацией 
[8], исследование локализации энергии в ме-
таллах в результате нестабильности делокали-
зованных колебательных мод [9] и многих дру-
гих. 

Моделирование проводилось с использова-
нием свободного пакета для классической мо-
лекулярной динамики Large scale 
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator 
(LAMMPS) [10] и EAM потенциала для вольф-
рама [11]. Программа Open Visualization Tools 
была использована для визуализации результа-
тов моделирования [12]. 

Расчетная ячейка представляет собой мо-
нокристалл ОЦК вольфрама, в который вне-
дрена краевая дислокация [111]. Координатные 
оси x, y, z ориентированы вдоль кристаллогра-
фических направлений [-112], [1-11] и [110], 
соответственно. Линейные размеры расчетных 
ячеек равны 55×(10-40)×38 нм3, чтобы рассмот-
реть различную плотность дефектов [5, 13-17]. 
Таким образом, общее число атомов в ячейках 
равно 1,3, 2,6 и 5,2×106, соответственно. Для 
деформации прикладывалась постоянная во 
времени нагрузка со скоростью εxy = 108 с-1. 
Компоненты напряжения, отличные от σyz, кон-
тролируются равными нулю. Параметр решет-
ки вольфрама составляет a = 3,16 Å. Длина век-
тора Бюргерса дислокации b равна                  
a×√3/2 = 2,736 Å. Для интегрирования уравне-
ний движения атомов использовался метод 
Верле четвертого порядка с шагом интегриро-
вания 2 фс. 
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Чтобы в расчетной ячейке находилась 
только одна дислокация, по оси z наложены 
фиксированные граничные условия. По двум 
другим направлениям наложены периодические 
граничные условия. На рис.2 изображена рас-
четная ячейка. 

 

Рис.2. Визуализация расчетной ячейки. Красным 
цветом показаны атомы вокруг ядра дислокации, 

синим цветом показана когерентная ОЦК фаза 

Fig.2. Visualization of the simulation cell. The atoms 
around the dislocation core are shown in red,                    

the coherent BCC phase is shown in blue 

Для создания когерентной ОЦК фазы в 
сферической области заданного размера часть 
атомов вольфрама заменялась на рений в нуж-
ном соотношении (50 и 75 %). 

Результаты и обсуждение 

Было проведено исследование взаимодей-
ствия краевой дислокации с когерентной ОЦК 
фазой при 6 различных параметрах моделиро-
вания, которые указаны в таблице 1, где D – 
диаметр фазы. 

Таблица 1. Параметры моделирования для всех 
рассмотренных случаев 

Table 1. Simulation parameters for all considered cases 

№ CRe (ат. %) Ly, нм D, нм 

1 50 10 3 
2 50 20 3 
3 50 20 5 
4 50 40 5 
5 75 10 3 
6 75 20 3 

На рис.3 представлен типичный график 
кривой напряжение-деформация при взаимо-
действии дислокации с частицей. 
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Рис.3. Образец кривой напряжение-деформация        
для данного взаимодействия 

Fig.3. Sample of the stress-strain curve for this            
interaction 

Сдвиговая деформация моделировалась до 
2 %, что является достаточным для того, чтобы 
дислокация преодолела частицу. На (а) наблю-
дается небольшое притяжение между частицей 
и дислокацией, в результате чего дислокация 
прикрепляется к частице. Затем идет линейный 
рост, который сопровождается выгибанием 
дислокации при взаимодействии с исследуемой 
фазой. Точка (б) соответствует критическому 
напряжению сдвига, после которого дислока-
ция отрывается от частицы. На (в) дислокация 
заново начинает движение по расчетной ячейке 
за счет периодических граничных условий. 

На рис.4 подробно показана эволюция 
структуры в процессе сдвиговой деформации. 

 

Рис.4. Положение дислокации и частицы в различ-
ные моменты времени. (а) – в момент прикрепления; 

(б) – в момент отрыва; (в) – перерезанная частица 
после отрыва дислокации 

Fig.4. The position of the dislocation and the particle at 
different instants in time. (a) – at the moment of attach-

ment; (b) – at the moment of separation; (c) – the cut 
particle after dislocation separation 
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Как видно из рис.4, дислокация перерезает 
когерентную ОЦК частицу на величину одного 
вектора Бюргерса. При моделировании боль-
шей степени деформации величина критиче-
ского напряжения, необходимого для перереза-
ния, будет меньше. 

Для оценки влияния температуры на взаи-
модействие дислокации с когерентной ОЦК фа-
зой на рис.5 представлен график зависимостей 
напряжение-деформация для первого случая 
(см. Табл.1). 
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Рис.5. Кривые напряжение-деформация для 1-го 
случая из Табл.1. Цветом показаны соответствую-

щие температуры моделирования 

Fig.5. The stress-strain curves for the 1st case from Ta-
ble 1. The simulation temperatures are shown in color 

Как следует из рис.5, повышение темпера-
туры приводит к тому, что перерезании части-
цы дислокацией наступает при меньшей степе-
ни деформации. Однако температурное влия-
ние на величину критического напряжения 
сдвига незначительно: с одной стороны, повы-
шение температуры положительно влияет на 
способность дислокации перерезать частицу. С 
другой стороны, так как мы рассматриваем 
надбарьерное скольжение дислокаций в кри-
сталле, то тепловые флуктуации замедляют пе-
ремещение дислокации в расчетной ячейке. 
Кроме того, данный тип дефекта является очень 
слабым по сравнению с другими возможными 
фазами [3]. Данная тенденция аналогична для 
всех случаев, представленных в таблице 1. 

В таблице 2 представлены значения крити-
ческого напряжения сдвига для всех рассмот-
ренных случаев. 

При изменении параметра Ly, который 
варьировался для изучения различных плотно-
стей дефектов согласно экспериментальным 
данным [5, 13-17], никакой зависимости выяв-
лено не было. Можно предположить, что при 
наличии более прочного дефекта, например, 

интерметаллидной фазы, значение данного па-
раметра будет влиять на величину критическо-
го напряжения сдвига. Увеличение диаметра 
поры с 3 нм до 5 нм приводит к росту величины 
критического напряжения сдвига в среднем на 
30%. Повышение содержания атомов рения в 
когерентной ОЦК фазе также приводит к росту 
величины критического напряжения сдвига: 
увеличение концентрации атомов рения в час-
тице с 50 % до 75 % влечет за собой прирост 
критического напряжения сдвига на 35-40 %. 

Таблица 2. Критическое напряжение сдвига 
при взаимодействии краевой дислокации 

с когерентной ОЦК фазой 

Table 2. The critical shear stress in the interaction 
of the edge dislocation with the coherent BCC phase 

max

yz
s , МПа № 

600 К 800 К 1000 К 1200 К 1400 К 
1 146 137 153 155 141 
2 152 149 156 146 143 
3 183 198 179 190 187 
4 182 191 185 178 192 
5 195 194 201 199 200 
6 197 200 181 194 203 

Заключение 

В данной работе представлены результаты 
молекулярно-динамического моделирования 
взаимодействия краевой дислокации с коге-
рентной ОЦК фазой в вольфраме. Увеличение 
размера дефекта и концентрации атомов рения 
в нем приводит к увеличению критического на-
пряжения сдвига, в то время как температура 
слабо влияет на динамику данного взаимодей-
ствия. Полученные результаты согласуются с 
исследованием, выполненным в молекулярной 
статике [3]. Будущие исследования будут на-
правлены на изучение взаимодействия дисло-
кации с некогерентными фазами в вольфраме. 
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