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Научная статья 
1.3.8. Физика конденсированного состояния (физико-математические науки) 
УДК 538.911 
doi: 10.25712/ASTU.1811-1416.2023.01.004 

ВЫЧИСЛЕНИЕ ЭНЕРГИИ ОБРАЗОВАНИЯ КРАЕВОЙ, ВИНТОВОЙ 
И ДВОЙНИКУЮЩЕЙ ДИСЛОКАЦИЙ С ПОМОЩЬЮ МЕТОДА 

МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ 

Геннадий Михайлович Полетаев1†, Виктор Викторович Коваленко2 

1 Алтайский государственный технический университет им. И.И. Ползунова, пр. Ленина, 46, 656038, Барнаул, Россия 
2 Сибирский государственный индустриальный университет, ул. Кирова, 42, 654007, Новокузнецк, Россия 
1 gmpoletaev@mail.ru, https://orcid.org/0000-0002-5252-2455 
2 vikt.kowalencko@yandex.ru, https://orcid.org/0000-0003-1664-003X 

Аннотация. Предложен метод определения с помощью молекулярной динамики энергии движущихся 
краевой, винтовой и двойникующей дислокаций в ГЦК металлах, заключающийся в построении и анализе 
графика зависимости от времени энергии расчетной области, через которую проходит дислокация. В качест-
ве ГЦК металлов взяты никель, медь, серебро и аустенит. Для описания межатомных взаимодействий в ни-
келе, меди и серебре использовались потенциалы Клери-Росато, для аустенита – потенциал Лау. Иницииро-
вание образования и движения дислокации проводилось за счет сдвига двух частей торца расчетной ячейки 
в разные стороны. Полная дислокация появлялась при моделировании сразу в виде расщепленной на пару 
частичных дислокаций Шокли, разделенных дефектом упаковки. Расстояние между частичными дислока-
циями составляло несколько нанометров. При высоких скоростях сдвига оно уменьшалось. Выяснено, что 
скорость сдвига влияет на энергию дислокации только до значений, равных примерно 40 м/с. При больших 
значениях скорости энергия дислокации повышается. Кроме этого, выяснено, что, начиная с 8 межатомных 
расстояний (примерно 20 Å), ширина моделируемой расчетной ячейки с периодическими условиями не 
влияет на получаемые значения энергии дислокации. Согласно полученным данным, энергия краевой дис-
локации примерно в полтора раза выше энергии винтовой дислокации. Для рассматриваемых металлов 
энергии дислокаций коррелируют с упругими характеристиками. Энергия двойникующей дислокации суще-
ственно меньше энергии краевой или винтовой дислокаций. Движущаяся двойникующая дислокация в мо-
дели была получена в результате расщепления винтовой дислокации на двойнике на две частичные дисло-
кации, скользящие после расщепления вдоль двойника. 

Ключевые слова: молекулярная динамика, металл, дислокация, энергия дислокации, двойникующая 
дислокация. 
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Abstract. A method is proposed for determining the energy of moving edge, screw, and twinning dislocations in 
fcc metals using molecular dynamics, which consists in constructing and analyzing the time dependence of the en-
ergy of the computational region through which the dislocation passes. Nickel, copper, silver, and austenite were 
taken as fcc metals. The Cleri-Rosato potentials were used to describe interatomic interactions in nickel, copper, and 
silver, and the Lau potential was used for austenite. The initiation of the formation and movement of a dislocation 
was carried out by shifting two parts of the end face of the calculation cell in different directions. A perfect disloca-
tion appeared in the simulation immediately in the form of a split into a pair of partial Shockley dislocations sepa-
rated by a stacking fault. The distance between partial dislocations was several nanometers. At high shear rates, it 
decreased. It was found that the shear rate affects the dislocation energy only up to values equal to approximately 
40 m/s. At high velocities, the dislocation energy increases. In addition, it was found that, starting from 8 intera-
tomic distances (approximately 20 Å), the width of the simulated computational cell with periodic conditions does 
not affect the obtained values of the dislocation energy. According to the data obtained, the energy of an edge dislo-
cation is approximately one and a half times higher than the energy of a screw dislocation. For the metals under con-
sideration, the dislocation energies correlate with the elastic characteristics. The energy of a twinning dislocation is 
substantially less than the energy of edge or screw dislocations. The moving twinning dislocation in the model was 
obtained as a result of the splitting of a screw dislocation on the twin into two partial dislocations that slide along the 
twin after splitting. 

Keywords: molecular dynamics, metal, dislocation, dislocation energy, twinning dislocation. 
Acknowledgements: The study was supported by Ministry of Science and Higher Education of the Russian 

Federation (FZMM-2020-0002). 
_____________________________________________________________________________________________ 
For citation: Poletaev, G. M. & Kovalenko, V. V. (2023). Calculation of the energy of formation of edge, screw 
and twinning dislocations using the method of molecular dynamics. Fundamental’nye problemy sovremennogo 

materialovedenia (Basic Problems of Material Science (BPMS)), 20(1), 33–40. (In Russ.). 
doi: 10.25712/ASTU.1811-1416.2023.01.004. 
_____________________________________________________________________________________________ 
 

Введение 

Образование, движение и взаимодействие 
дислокаций друг с другом и другими дефекта-
ми являются важными вопросами, поиск отве-
тов на которые необходим для развития пред-
ставлений о механизмах пластической дефор-
мации кристаллических материалов. Многооб-
разие кристаллических систем, систем сколь-
жения и типов дислокаций, а также вариантов 
взаимодействия дислокаций с другими дефек-
тами порождает сложность и комплексность 
данного явления. 

Дислокациям в металлах посвящено много 
работ, в том числе выполненных с помощью 
компьютерного моделирования [1-5]. Помимо 
сложных вопросов взаимодействия дислокаций 
друг с другом и с различными дефектами, вни-
мание в современных работах обращено и на 
относительно простые вопросы: например, за-
висимость скорости скольжения дислокации от 
температуры и скорости деформирования [3, 6]. 
С ростом скорости деформирования скорость 
дислокаций, как известно, сначала растет, а за-
тем достигает некоторого предела, который, 
как правило, меньше скорости звука в данном 
материале. Причем разные авторы приводят 
разные 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]. 

Ранее, в работах [9, 10], с помощью метода 
молекулярной динамики было проведено ис-
следование скольжения краевой и винтовой 
дислокаций в ГЦК металле на примере никеля 
и серебра в зависимости от температуры и ско-
рости сдвига, а также влияния на скорость 
скольжения дислокации примесных атомов уг-
лерода, азота и кислорода. 

Настоящая работа посвящена определению 
с помощью метода молекулярной динамики 
энергии образования краевой, винтовой и 
двойникующей дислокаций в ГЦК металлах: 
никеле, меди, серебре и аустените. 

Теоретически, энергия дислокации W, при-
ходящейся на единицу ее длины l, определяется 
по формуле [7, 11] 

0

2

ln
4 r

R

K

b

l

W




 ,                       (1) 

где μ – модуль сдвига, b – модуль вектора 
Бюргерса, R – радиус расчетной области, r0 – 
условный радиус. Параметр К зависит от типа 
дислокации: К=1 для винтовой дислокации и 
К=1–ν, где ν – коэффициент Пуассона, для 
краевой. 
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Энергия полной краевой дислокации срав-
нительно большая и для разных металлов мо-
жет принимать значения 1-3 эВ/Å [7, 11, 12]. 
Даже в алюминии, со сравнительно низкой 
энергией связи атомов, согласно [12], энергия 
дислокации, в зависимости от ориентации и 
вектора Бюргерса, может принимать значения 
даже до нескольких эВ/Å. 

Определение энергии краевой и винтовой 
дислокаций 

Для описания межатомных взаимодействий 
в рассматриваемых металлах использовались 
EAM потенциалы: Клери-Росато [13] для моде-
лирования взаимодействий в никеле, меди и се-
ребре, и потенциал Лау [14] для моделирования 
взаимодействий в γ-Fe. Оба потенциала неод-
нократно использовались в молекулярно-
динамических моделях и прошли успешную 
апробацию по большому числу структурных, 
энергетических и механических характеристик 
рассматриваемых металлов [15-18]. 

В кристаллах с ГЦК решеткой преимуще-
ственной является система скольжения 
{111}<110> [7, 8]. Вектор Бюргерса полной 
дислокации равен 1/2<110>. Полная дислока-
ция, как правило, расщепляется на две частич-
ные дислокации с векторами Бюргерса 
1/6<112>, между которыми формируется де-
фект упаковки. 

Для моделирования движущейся дислока-
ции в настоящей работе была создана расчетная 
ячейка, содержащая около 30000 атомов 
(рис.1), с ориентацией осей: X – [ 1 10], Y – 
[ 1 1 2], Z – [111]. Плоскость XY (рис.1) в дан-
ном случае соответствует плоскости скольже-
ния дислокации (111). Для инициации движе-
ния дислокации создавался сдвиг от торца рас-
четной ячейки. На рис.1 изображена схема соз-
дания движущейся полной краевой дислокации 
1
2

[ 1 01](111). Закрашенные области с левого 

торца перемещались как единое целое вдоль 
направлений, показанных на рисунке: в случае 
моделирования краевой дислокации верхняя 
часть торца смещалась вдоль плотноупакован-
ного направления [ 1 01], нижняя – вдоль про-
тивоположного направления [10 1 ]. В случае 
моделирования винтовой дислокации ‒ верхняя 
часть смещалась вдоль направления [ 1 10] (ось 
X), а нижняя ‒ вдоль [1 1 0]. Атомы внутри за-
крашенной области в процессе компьютерного 

моделирования смещались только вдоль ука-
занных направлений с постоянной скоростью 
сдвига Vτ. Граничные условия с этой стороны, 
таким образом, были жесткими. Вдоль оси X, 
вдоль ядра дислокации, граничные условия за-
давались периодическими, то есть имитирова-
лось бесконечное повторение структуры рас-
четной ячейки вдоль оси X. По другим грани-
цам мы использовали специальный тип гранич-
ных условий – условно жесткий: все пригра-
ничные атомы сверху, снизу и справа в процес-
се моделирования имели возможность двигать-
ся только вдоль плоскости XY, движение вдоль 
оси Z исключалось. Этого было достаточно для 
удержания, с одной стороны, заданной прямо-
угольной формы расчетного блока и, с другой 
стороны, свободного выхода дислокаций за 
пределы расчетной ячейки. 

 

Рис.1. К описанию метода определения энергии 
краевой и винтовой дислокаций 

Fig.1. To the description of the method for determining 
the energy of edge and screw dislocations 

Шаг интегрирования по времени в методе 
молекулярной динамики был равен 2 фс. Тем-
пература в модели задавалась через начальные 
скорости атомов согласно распределению Мак-
свелла. Для сохранения температуры постоян-
ной в процессе моделирования использовался 
термостат Нозе-Гувера. 

В некоторый момент времени сдвиг в ле-
вой части расчетной ячейки провоцировал по-
явление дислокации – краевой или винтовой в 
зависимости от направления сдвига. Полная 
дислокация появлялась сразу в виде расщеп-
ленной на пару частичных дислокаций Шокли, 
разделенных дефектом упаковки в плоскости 
(111). Для краевой дислокации реакция расще-

пления имела вид 1
2

[ 1 01] 1
6

[ 2 11]+ 1
6

[ 1 1 2], 

для винтовой – 1
2

[ 1 10] 1
6

[ 1 2 1 ]+ 1
6

[ 2 11]. 
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Расстояние между частичными дислокациями 
определяется, как известно, энергией дефекта 
упаковки [7, 8]. В настоящей работе оно со-
ставляло несколько нанометров (в зависимости 
от скорости сдвига), что согласуется с резуль-
татами моделирования других авторов, напри-
мер [3-5]. 

Во время движения дислокации через рас-
четную область (выделена цветом в середине 
расчетной ячейки на рис.1), строился график 
изменения потенциальной энергии расчетной 
области в зависимости от времени. Ширина 
расчетной области подбиралась такой, чтобы 
она, с одной стороны, была шире расстояния 
между частичными дислокациями (чтобы в 
расчетной области мог одновременно помес-
титься весь комплекс из двух частичных дисло-
каций) и, с другой, не такой большой, чтобы в 
нее могла войти часть следующей дислокации. 

Температура задавалась близкой к 0 К (точнее, 
стартовая температуры была равна 0 К, но в 
процессе создания и движения дислокации рас-
четная ячейка нагревалась до небольшой тем-
пературы порядка 10 К). 

В первую очередь в настоящей работе было 
проведено исследование влияния на получае-
мые значения энергии полных дислокаций (то 
есть всего комплекса из двух частичных дисло-
каций плюс энергия дефекта упаковки между 
ними) ширины расчетной ячейки (размера 
вдоль оси X на рис.1) и скорости сдвига V. 

На рис.2 изображены наложения друг на 
друга графиков изменения удельной энергии 
расчетной области (эВ/Å) при прохождении 
полной краевой дислокации в чистом ГЦК же-
лезе при разной ширине расчетной ячейки 
(рис.2а) и разной скорости сдвига (рис.2б). 

       

                                               а)                                                                                            б) 

Рис.2. Наложения изменения энергии расчетной области при прохождении краевой дислокации в γ-Fe:             
а) при разной ширине расчетной ячейки (здесь наложены четыре графика при ширине 8, 10, 16, 20 межатом-

ных расстояний); б) при разной скорости сдвига (20, 40 и 60 м/с) 

Fig.2. Overlays of changes in the energy of the computational region during the passage of an edge dislocation           
in γ-Fe: a) at different widths of the computational cell (here, four graphs are superimposed at a width of 8, 10, 16, 

20 interatomic distances); b) at different shear rates (20, 40 and 60 m/s) 

Как можно видеть, начиная с 8 межатом-
ных расстояний (примерно 20 Å), ширина не 
влияет вообще – наложенные зависимости 
очень хорошо повторяют друг друга, несмотря 
на то, что на рисунке наложены друг на друга 
зависимости для четырех разных значений ши-
рины. До 8 межатомных расстояний, как было 
показано в [17], скорость дислокации может за-
висеть от ширины ячейки. 

Скорость сдвига Vτ, как оказалось, тоже 
почти не влияет на высоту пика энергии рас-
четной области, но до значений примерно 40-
50 м/с. При скорости сдвига Vτ больше 40-
50 м/с энергия слабо увеличивается из-за до-
полнительных напряжений и меньшего рас-
стояния между соседними дислокациями. Ско-
рость самих дислокаций при прохождении рас-

четной области при этом тоже увеличивается, 
что видно, например, по более узкому пику для 
60 м/с на рис.2б. Кстати, скорость дислокации 
можно определять также по ширине этого пика 
– это еще один возможный метод ее определе-
ния. В дальнейших исследованиях ширина рас-
четной ячейки обычно принималась 10 или 12 
межатомных расстояний. 

На рис.3 приведен график изменения энер-
гии расчетной области для винтовой дислока-
ции в γ-Fe. Видно, что энергия винтовой дисло-
кации заметно меньше, чем краевой. Найден-
ные значения энергии краевой и винтовой дис-
локаций в рассматриваемых металлах приведе-
ны ниже в общей таблице. 
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Рис.3. Изменение энергии расчетной области          
при прохождении винтовой дислокации в γ-Fe           

при скорости сдвига 20 м/с 

Fig.3. Change in the energy of the computational             
domain during the passage of a screw dislocation              

in γ-Fe at a shear rate of 20 m/s 

Определение энергии двойникующей 
дислокации 

Двойникующие дислокации образуются 
при формировании и миграции двойников 
(двойниковых границ). Как было показано в 
[17], при преодолении двойниковой границы 
краевой дислокацией и смены плоскости 
скольжения на самой границе образуется двой-
никующая дислокация, которая быстро пере-
мещается вдоль двойниковой границы, и, если 
нет препятствия для ее движения, она «залечи-
вает» границу. Винтовая дислокация не прохо-
дит двойник, а абсорбируется им, меняя при 
этом плоскость скольжения. Это происходит 
при гораздо меньших напряжениях по сравне-
нию с краевой дислокацией. После смены 
плоскости скольжения обе частичные дислока-
ции расходятся в разные стороны вдоль двой-
никовой границы, «залечивая» границу, как и в 
случае прохождения краевой дислокации. 

Для расчета энергии двойникующей дисло-
кации было сделано предположение, что энер-
гия двойникующих дислокаций, которые обра-
зуются при прохождении краевой дислокации и 
расщеплении винтовой, одинаковы. Методика 
определения энергии двойникующей дислока-
ции, получающейся при расщеплении винтовой 
дислокации на двойниковой границе, была сле-
дующей (рис.4). Как и в случае краевой или 
винтовой дислокации, строился аналогичный 
график изменения потенциальной энергии рас-
четной области, приходящейся на единицу ее 
ширины вдоль оси X, в процессе расщепления 
винтовой дислокации на двойнике. Одновре-
менно с этим выводился график смещения ре-
перной точки, находящейся на двойнике. При 

расщеплении, которое можно было фиксиро-
вать по пику смещения реперной точки, проис-
ходил небольшой спад энергии расчетной об-
ласти E . Энергия двойникующей дислокации 
определялась по формуле 

 
1

2
T SE E E   ,                     (2) 

где SE  – энергия полной винтовой дисло-

кации. 

 

Рис.4. К описанию метода определения энергии 
двойникующей дислокации 

Fig.4. To the description of the method for determining 
the energy of a twinning dislocation 

На рис.5 приведен пример изменения энер-
гии расчетной области при вхождении в нее 
винтовой дислокации и ее последующего рас-
щепления на две двойникующие дислокации. 
Сравнивая эти графики с графиками прохожде-
ния винтовой дислокации через расчетную об-
ласть в чистом кристалле на рис.3, следует за-
метить, что ширина пиков заметно меньше, что 
означает, что двойникующие дислокации поки-
дают расчетную область быстрее, чем винтовая 
дислокация, т.е. они являются более подвиж-
ными, что также отмечалось в [17]. В Таблице 
приведены полученные значения энергий крае-
вой, винтовой и двойникующей дислокаций. 

Согласно полученным данным, энергия 
краевой дислокации примерно в полтора раза 
выше энергии винтовой дислокации, что согла-
суется с теоретической формулой (1). Для рас-
сматриваемых металлов энергии дислокаций 
коррелируют с упругими характеристиками, 
что также согласуется с формулой (1). Энергия 
двойникующей дислокации существенно 
меньше энергии краевой или винтовой дисло-
каций. По сути, согласно методике ее получе-
ния в модели, это одна из частичных дислока-
ций, которая образовалась при расщеплении 
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винтовой дислокации на двойнике, поэтому 
она, очевидно, должна быть примерно в два 
раза ниже энергии полной винтовой дислока-
ции за вычетом половины энергии дефекта 
упаковки между частичными дислокациями в 
исходной винтовой дислокации. 

 

Рис.5. Изменения энергии расчетной области          
при расщеплении винтовой дислокации на две 

двойникующие в γ-Fe при скорости сдвига 20 м/с:          
1 – энергия расчетной области, 2 ‒ смещение репер-
ного атома на двойниковой границе для определе-
ния момента расщепления винтовой дислокации 

Fig.5. Changes in the energy of the computational             
domain during the splitting of a screw dislocation into 

two twinning ones in γ-Fe at a shear rate of 20 m/s:            
1 – energy of the computational domain, 2 – displace-

ment of the reference atom on the twin boundary               
to determine the moment of splitting of the screw           

dislocation 

Таблица. Энергии краевой, винтовой 
и двойникующей дислокаций в Ni, Cu, Ag 

и γ-Fe (эВ/Å) 

Table. Edge, screw and twinning dislocation energies 
in Ni, Cu, Ag and γ-Fe (eV/Å) 

 Краевая Винтовая Двойникующая 
Ni 1,7 1,1 0,4 
Cu 1,0 0,6 0,2 
Ag 0,7 0,5 0,2 

γ-Fe 2,0 1,3 0,5 

Заключение 

Предложен метод определения с помощью 
молекулярной динамики энергии движущихся 
краевой, винтовой и двойникующей дислока-
ций в ГЦК металлах, заключающийся в по-
строении и анализе графика зависимости от 
времени энергии расчетной области, через ко-
торую проходит дислокация. В качестве ГЦК 
металлов взяты никель, медь, серебро и аусте-
нит. 

Полная краевая или винтовая дислокация 
появлялась при моделировании сразу в виде 
расщепленной на пару частичных дислокаций 
Шокли, разделенных дефектом упаковки. Рас-
стояние между частичными дислокациями со-
ставляло несколько нанометров. При высоких 
скоростях сдвига оно уменьшалось. 

Выяснено, что скорость сдвига влияет на 
энергию дислокации только до значений, рав-
ных примерно 40 м/с. При больших значениях 
скорости энергия дислокации повышается. 
Кроме этого, выяснено, что, начиная с 8 меж-
атомных расстояний (примерно 20 Å), ширина 
моделируемой расчетной ячейки с периодиче-
скими условиями не влияет на получаемые зна-
чения энергии дислокации. 

Согласно полученным данным, энергия 
краевой дислокации примерно в полтора раза 
выше энергии винтовой дислокации. Для рас-
сматриваемых металлов энергии дислокаций 
коррелируют с упругими характеристиками. 
Энергия двойникующей дислокации сущест-
венно меньше энергии краевой или винтовой 
дислокаций. Движущаяся двойникующая дис-
локация в модели была получена в результате 
расщепления винтовой дислокации на двойни-
ке на две частичные дислокации, скользящие 
после расщепления вдоль двойника. 
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