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Аннотация. Методом молекулярной динамики проведено исследование скольжения краевой и винтовой дислокаций в стали Гадфильда 
и в чистом ГЦК железе (аустените) в зависимости от температуры и скорости деформирования. Полная дислокация появляется 
в настоящей модели сразу в виде расщепленной на пару частичных дислокаций Шокли, разделенных дефектом упаковки. Расстояние 
между частичными дислокациями составляет несколько нанометров. При увеличении скорости сдвига это расстояние уменьшается. 
Согласно полученным данным энергии краевой и винтовой дислокаций в стали выше, чем в чистом аустените. Энергия полной краевой 
дислокации в у-железе и в стали Гадфильда составляет в среднем 2,0 и 2,3 эВ/А, винтовой -  1,3 и 1,5 эВ/А соответственно. Получены 
зависимости скорости скольжения краевой и винтовой дислокаций в зависимости от скорости сдвига и температуры. Скорость скольжения 
краевой дислокации во всех случаях выше, чем винтовой, что объясняется отличием скорости распространения продольной и поперечной 
волн в материале. С ростом скорости сдвига скорость скольжения возрастает до определенного предела, зависящего от скорости 
распространения соответствующих упругих волн. При низких и нормальных температурах скорость скольжения дислокаций в стали 
Гадфильда существенно (примерно в полтора раза) ниже по сравнению с чистым ГЦК железом. В чистом железе с ростом температуры 
скорость скольжения дислокаций уменьшается. Однако для стали Гадфильда эта зависимость немонотонна: по мере увеличения 
температуры примерно до 500 К скорость дислокаций возрастает (что связано связано, по всей видимости, с интенсификацией диффузии 
примесных атомов углерода), а затем, как и в железе, падает.

Ключевые слова: молекулярная динамика, дислокация, аустенит, сталь Гадфильда, скорость дислокации
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Abstract. The sliding of edge and screw dislocations in Hadfield steel and in pure HCC iron (austenite) depending on temperature and deformation rate 
was studied by the method of molecular dynamics. The complete dislocation appears in the present model immediately in the form of a split into 
a pair of partial Shockley dislocations separated by a packing defect. The distance between partial dislocations is several nanometres. As the shear rate 
increases, this distance decreases. According to the data obtained, the energies of edge and screw dislocations in steel are higher than in pure austenite. 
The energy of the total edge dislocation in у-iron and Hadfield steel averages 2.0 and 2.3 eV/А, helical -  1.3 and 1.5 eV/А respectively. Dependences 
of the sliding velocity of the edge and screw dislocations on the shear rate and temperature were obtained. The sliding velocity of the edge dislocation 
is in all cases higher than the screw one, which is explained by the difference in the propagation velocity of longitudinal and transverse waves in the
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material. With an increase in the shear rate, the sliding speed increases to a certain limit, depending on the propagation velocity of the corresponding 
elastic waves. At low and normal temperatures, the sliding velocity of dislocations in Hadfield steel is significantly (about one and a half times) lower 
compared to pure HCC iron. In pure iron, the sliding velocity of dislocations decreases with increasing temperature. However, for Hadfield steel, this 
dependence is nonmonotonic: as the temperature increases to about 500 K, the dislocation rate increases. That is probably due to the intensification of 
diffusion of impurity carbon atoms; then, as in iron, it decreases.
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В в е д е н и е

О бразованию  и  скольж ению  ди слокац и й  в м етал 
л ах  и  сплавах  посвящ ено м ного работ, в том  числе 
вы полненны х с пом ощ ью  ком пью терного м оделирова
н ия [1 -  5]. П ом им о слож ны х вопросов взаим одействия 
ди слокац и й  друг с другом  и  с разли ч н ы м и  деф ектам и  
вним ание в соврем ен н ы х раб отах  обращ ено и  н а  от
носительно  п росты е вопросы , наприм ер, зависим ость  
скорости  скольж ения ди слокац и и  о т  тем пературы  
и  скорости  деф орм ирования [3, 6]. С ростом  скорости  
деф орм ирования скорость дислокаций , как  известно , 
сначала растет, а затем  д ости гает  некоторого предела, 
которы й, как  правило, м еньш е скорости  звука в д ан 
ном  м атериале. П ричем  разны е авторы  при вод ят р аз
ны е значения этого предела в отнош ении  к  скорости  
звука [3, 6 -  8]. С ростом  тем пературы , как  отм ечает 
больш инство  исследователей , скорость скольж ения 
ди слокац и й  сн и ж ается  [3, 6, 7]. В качестве при чи н  это 
го сниж ения рассм атри ваю т ф ононное рассеяние, и зм е
нение м одуля сдвига с тем п ературой  и  т.д.

Н астоящ ая раб ота  п освящ ен а исследованию  с п о 
м ощ ью  м етода м олекулярной  ди н ам и ки  скольж ения 
краевой  и  винтовой  дислокаций  в стали  Гадф ильда 
и  в у-ж елезе (аустените) в зави си м ости  о т  тем пературы  
и  скорости  деф орм ирования. О тдельное рассм отрение 
у -ж елеза связано со стрем лен и ем  вы делить  роль  п р и 
м есей  (м арганца и  углерода) в стали  Гадф ильда. Э та 
сталь  благодаря ее превосходной  сп особн ости  к  д е 
ф орм ационном у упрочнению  [9, 10] и м еет больш ое 
практическое значение и  долгую  историю  исследова
н ия у н и кальн ы х  свойств. В м есте с тем  н а  сегодняш 
н и й  день сущ ествует очень м ало работ, п освящ енны х 
м оделированию  ее атом ной структуры  и  процессов , 
происходящ их в н ей  в услови ях  деф орм ации , н а  атом
ном  уровне , что обусловлено, в частности , слож ностью  
м оделирования подобны х м ногоком понентны х систем . 
В настоящ ее врем я остается  ряд  вопросов, связанны х 
с м еханизм ам и  протекания пластической  деф орм ации  
н а  атомном  уровн е в сталях , которы е возм ож но реш ить 
м етодам и  ком пью терного м оделирования. К  таки м  воп 
р о сам  относятся, наприм ер, особ ен н ости  образования 
и  р асп ростран ени я  дислокаций  в зави си м ости  о т  р аз
ли чн ы х  ф акторов, м еханизм ы  взаим одействия друг 
с другом , гран и ц ам и  зерен , двойникам и  и  другим и  д е
ф ектам и.

О п и с а н и е  м о д е л и

С таль Г адф ильда, как  и звестно , является  м ногоком 
пон ен тн ой  си стем ой  и, пом им о класси чески х  ж елеза, 
м арган ц а и  углерода, м ож ет содерж ать м ассу других 
л егирую щ их элем ентов [9, 10]. В настоящ ем  и сслед ова
н и и  ограничились  систем ой , вклю чаю щ ей  т р и  базовы х 
элем ента: y-Fe в качестве м атрицы , м арганец  и  угле
род. Д л я  оп и сан и я  взаим одействий  атомов ж ел еза  друг 
с другом  и сп ользовался Е А М  потенциал  Лау [11], хо 
рош о воспроизводящ ий  структурны е, энергетические 
и  уп руги е характери сти ки  аустенита [11, 12]. Д л я  всех 
о стальн ы х  п яти  м еж атом ны х взаим одействий  в си сте
м е y-Fe -  M n -  C и спользовались  потенциалы  М орзе, 
найденны е ранее в работе [13] н а  основе эксп ери м ен 
тальн ы х  дан н ы х по эн ерги и  растворен и я  и  эн ерги и  
м и грац и и  соответствую щ их п ри м есн ы х атомов в к ри с
талле Г Ц К  ж елеза, радиусу  атомов, их  электроотри ц а
тельности , эн ерги и  взаи м н ой  связи  и  другим  харак те
ристикам .

П ри  м оделировании атомной структуры  стали  Гад- 
ф ильда использовалось стандартное соотнош ение ком
понентов: 13 %  M n и  1,2 %  C (по массе) (или 12,63 %  M n 
и  5,33 %  C (ат.)) [9, 10]. А том ы  м арганца вводили  в ГЦ К  
реш етку  ж елеза  случайны м  образом , зам ещ ая атомы  
ж елеза. Э н ергия связи  атомов м арганца и  углерода 
в реш етке аустенита очень вы сокая -  п орядка 0,35 эВ  
согласно данны м  раб оты  [14], т.е. прим ерно того же 
порядка, что и  эн ерги я  связи  атомов углерода с вакан 
сиям и  (0 ,37 -  0,41 эВ  [15]). То есть  атомы  м арганца 
являю тся своего рода эф ф екти вн ы м и  «ловуш кам и» 
для при м есн ы х  атомов углерода, не позволяя, в ч а ст 
ности , п оследним  образовы вать скопления н а ди слока
ци ях  и  гран и ц ах  зерен. В связи  с эти м  атомы  углерода 
вводились в м одели  в ближ айш ие к  атомам  м арганца 
октаэдрические пустоты  Г Ц К  реш етки. В ы бор атомов 
м арганца, рядом  с которы м и вводились атомы  углерода, 
а такж е вы бор одной  из сосед н и х  с н и м и  октаэд ричес
ких  пустот, производились случайно.

В у-ж елезе, которое рассм атривалось  в настоя
щ ей  работе для сравнения со сталью  Гадф ильда, н а  
всем  интервале варьирования тем пературы  ти п  к ри с
талли ч еской  реш етк и  сохранялся постоянны м , поли 
м орф ное превращ ение не учиты валось . К ак  уж е гово
р и лось  вы ш е, рассм отрение аустенита проводилось 
для определения вклад а  п ри м есей  м арган ц а и  углерода
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в и зучаем ы х процессах . Ш аг и нтегрирования по врем е
н и  (согласно м етоду м олекулярной  динам ики) со став 
лял  2 фс [16 -  18]. Тем пературу в м одели  задавали  через 
начальны е скорости  атомов согласно распределению  
М аксвелла. П ри  задан и и  тем пературы  обязательны м  
являлся у ч е т  теплового  расш и рен и я кристаллической  
реш етки. Д л я  и спользуем ы х в работе потенциалов м еж 
атомного взаим одействия предварительно бы ли  н ай д е
ны  усредненны е коэф ф ициенты  теплового  расш ирения 
в м олекулярно-динам ической  м одели: 1 8 1 0 -6 К-1 для 
y-Fe и  1 6 1 0 -6 К-1 для стали  Гадф ильда. Д ля  сохранения 
тем пературы  п остоянной  в п роц ессе м оделирования 
и спользовался терм остат Н озе-Гувера.

В кри сталлах  с Г Ц К  реш еткой  преим ущ ественной  
является  си стем а скольж ения {111}<110> [7, 8]. П л о с
кости  {111} -  наиболее плотноупакованны е, в эти х  ж е 
плоскостях  образую тся деф екты  уп аковки  (ДУ ). В ектор

” ” 1 
Б ю ргерса полн ой  дислокации  в этом  случае — < 1 10>. Но

такая  дислокация, как правило, расщ еп ляется  н а  две
1

частичны е дислокации  с векторам и  Б ю ргерса — <112>,
6

м еж ду  которы м и ф орм ируется д еф ект упаковки.

Д ля м оделирования дви ж ущ ей ся  ди слокац и и  бы ла 
создана прям оугольная расчетная ячейка, содерж а
щ ая  около 30 000 атомов (рис. 1), с о ри ен тац и ей  осей: 
X  -  [110], Y  -  [112], Z  -  [111]. П лоскость  X Y  в данном  
случае соответствует плоскости  скольж ения дислока
ц и и  (111). Д л я  иници ац и и  движ ения дислокации  соз
давался сд ви г от  то р ц а  расчетн ой  ячейки. Н а рис. 1, а 
и зоб раж ен а схем а создания движ ущ ейся полн ой  к р ае

во й  дислокации  — [101](111), а н а  рис. 1, б  -  винтовой

ди слокац и и  — [110](111). Т ем ны е заш трихованны е о б 

ласти  с левого  торц а  перем ещ ались  как единое целое 
вдоль показан н ы х направлений: в случае м оделиро
вания краевой  ди слокац и и  верхняя часть  торц а см е
щ алась  вдоль плотноупакованного н аправления [101], 
н иж няя -  вдоль противополож ного н аправления [101] 
(рис. 1, а ); в случае ви н товой  -  вдоль нап равлен и й  [110] 
(ось X )  и  [110]. А том ы  вн утри  тем н ы х  заш трихованны х 
областей  в процессе компью терного м оделирования 
см ещ ались  только вдоль у казан н ы х  н аправлений  с зад а
ваем ой  скоростью  сдвига V  . Граничны е услови я с этой  
стороны , таки м  образом , бы ли  ж естким и. В доль о си  X ,

2 [111]

Z [ l l l ]

Х[110]

Рис. 1. Модель краевой (а) и винтовой (б) дислокаций 

Fig. 1. Model of edge (a) and screw (б) dislocations
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вдоль яд р а  дислокации , граничны е услови я  задавались 
периодическим и , то  есть  и м итировалось  бесконечное 
повторение структуры  расчетной  яч ей к и  вдоль о си  X . 
П о другим  границам  использовали  сп ец и альн ы й  тип  
граничны х у сл о в и й  -  условно  ж есткий: все атомы  в се 
р о й  области  (сверху, снизу и  сп рава н а  рис. 1) в п р о ц ес
се м оделирования им ели  возм ож ность двигаться только 
вдоль плоскости  X Y ,  движ ение вдоль о си  Z  исклю ча
лось. Этого бы ло достаточно для удерж ания, с одной 
стороны , задан н ой  прям оугольной  ф орм ы  расчетной  
яч ей к и  и, с другой  стороны , свободного вы хода ди сло 
каций  за  ее пределы .

С корость сд ви га V  оставалась  п остоянной  в течение 
ком пью терного эксперим ента. В некоторы й м ом ент вр е
м ен и  сд ви г в лев о й  ч асти  р асчетной  я ч ей к и  п ровоц и ро
вал появление дислокации: краевой  и ли  винтовой  в за 
ви си м ости  от  н аправления сдвига. П олная дислокация 
появлялась  сразу в виде р асщ еп лен ной  н а  пару ч асти ч
ны х  ди слокац и й  Ш окли , разделен н ы х деф ектом  у п а 
ковки  в плоскости  (111). Д л я  краевой  дислокации  реак-

1 -  1 -  1 —
ц ия расщ еп лен ия и м ела вид  _  [101] —— ~  [211] 7  [112],

2 6 6
1 -  1 -  -  1 -

для винтовой  — — [110] —— _  [124 +—  [211]. Расстояние
2 6 6

м еж ду части чн ы м и  дислокациям и  определяется, как  
известно , эн ерги ей  деф екта упаковки. В настоящ ей  
работе оно составляло  несколько наном етров (в зави 
си м ости  о т  скорости  сдвига), что согласуется с резуль
татам и  м оделирования других авторов, наприм ер, в р а 
ботах  [3 — 5].

Р е з у л ь т а т ы  и о б с у ж д е н и е

Д л я  р асчета эн ерги и  ди слокац и и  в расчетной  ячейке 
вы биралась  расчетн ая  область (вы делена голубы м  на 
рис. 1). В п роцессе движ ения ди слокац и и  и  прохож де
н ия ее через расчетную  область вы ч и сляли  разность  
начальной  и  текущ ей  потенциальной  энергий  атомов 
в области , делен н ой  н а  ш ирину р асчетн ой  яч ей к и  вдоль

о си  X , то есть  н а  длину яд р а  дислокации. Разм ер  р ас 
ч етн ой  области  вдоль о си  Y  подб и рали  таким , чтобы  
он, с одной  стороны , бы л больш е расстояния м еж ду 
ч асти чн ы м и  дислокациям и  (чтобы  в расчетной  области  
м ог одноврем енно пом ести ться весь  комплекс из двух 
частичны х дислокаций) и, с другой, не такой  больш ой, 
ч тобы  в нее м огла вой ти  часть следую щ ей  дислокации. 
Н ачальную  тем пературу  задавали  равн ой  0 К , но в п ро 
цессе создания и  движ ения ди слокац и и  расчетная я ч ей 
ка нагревалась до тем п ературы  порядка 10 К.

Т еоретически  эн ерги я  ди слокац и и  W, приходящ аяся 
н а единицу ее длины  l, определяется по форм уле [7, 19]

W = ^ R  

I 4пК гп
(1)

где ц  — м одуль сдвига; b — м одуль вектора Б ю ргерса; 
R  — радиус расчетной  области; r 0 — у сл о в н ы й  радиус; 
K  — п арам етр , зави си т от  ти п а  дислокации  (K  =  1 
и  K  =  1 — v для винтовой  и  краевой  дислокации); v — ко
эф ф и ц и ен т П уассона.

Э н ергия полной  краевой  ди слокац и и  для разн ы х  м е
таллов  м ож ет приним ать  значения 1 — 3 эВ /А  [7, 19, 20].

В первую  очередь п ровели  исследование влияния 
на энергию  полны х дислокаций  (то есть всего ком плек
са  из двух частичны х плю с эн ерги и  деф екта упаковки  
м еж ду ним и) ш ирины  расчетной  яч ей ки  (разм ера вдоль 
о си  X  н а  рис. 1) и  скорости  сд ви га V  . Н а  рис. 2, а  п о 
казано изм енение удельной  эн ерги и  расчетн ой  облас
т и  (эВ /А ) п ри  прохож дении  полной  краевой  ди слока
ц и и  в у-ж елезе п ри  разн ой  скорости  сдвига.

С корость  сд ви га  V  , к ак  м ож но ви д еть , п р ак ти 
ч е с к и  не вл и яет  н а вы соту  пика эн ер ги и  расчетн ой  
области , но до зн ачен ий  при м ерн о  40 — 50 м /с. П ри  
ск о р о сти  сд ви га  V  больш е 40 — 50 м /с эн ер ги я  с л а 
бо у в ел и ч и вается  и з-за  д о п олн и тельн ы х  н ап ряж ени й  
и  м ен ьш его  р ассто ян и я  м еж д у  со с ед н и м и  д и сл о к а
циям и. С корость  сам и х  д и слокац и й  п р и  п рохож дении  
р асч етн о й  о б л асти  п р и  этом  тож е увел и ч и вается , что

“5
*9

&
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Время, пс
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Рис. 2. Изменения энергии расчетной области при прохождении краевой дислокации в у-железе при скорости сдвига 20, 40 и 60 м/с (а)
и в образцах стали Г адфильда при скорости сдвига 20 м/с (б)

Fig. 2. Changes in energy of the calculated area during the passage of edge dislocation in y-iron at a shear rate of 20, 40 and 60 m/s (a)
and in Hadfield steel samples at a shear rate of 20 m/s (б)
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ви д н о , н ап ри м ер , по сравн и тельн о  более узком у  пику  
дл я  60 м /с  (рис. 2, а).

Н а  рис. 2, б  приведены  изм енения эн ерги и  р асчет
н ой  области  п р и  прохож дении  краевой  полн ой  ди сло 
кац и и  в стал и  Г адф ильда в четы рех  расчетн ы х ячейках  
с разны м  случайны м  распределением  при м есн ы х  ато
мов. Г раф ики  для разн ы х  образцов нем ного отлича
ю тся, но в целом  карти н а схож ая: эн ерги я  дислокации  
в стал и  чуть  вы ш е, чем  в у-ж елезе, а скорость п ри  тех 
ж е услови ях  сущ ественно ниж е, что м ож но легко о ц е
нить по ш ирине пиков н а  граф иках. С корость ди сло 
кац и и  в стали  ниж е по вполне очевидны м  причинам: 
и з-за  торм ож ения ди слокац и и  прим есям и , в основном , 
углерода, которы е им ею т полож ительную  энергию  свя
зи  как с дислокациям и, так  и  с деф ектам и  упаковки. 
В раб отах  [21, 22], наприм ер, дл я  эн ерги и  связи  атомов 
углерода с дислокациям и  в О Ц К  ж елезе п риводятся зн а
ч ен и я от  0,4 до 0,7 эВ  в зави си м ости  от ти п а  и  ори ен 
тац и и  дислокации.

Н а  рис. 3 приведены  граф и ки  изм енения эн ерги и  
р асчетн ой  области  для винтовой  дислокации. В идно, 
что энергия винтовой  дислокации  зам етно м еньш е, чем  
краевой. К ак и  для краевой , скорость ви н товой  ди сло 
кац и и  в стал и  м еньш е, а эн ерги я  чуть  больш е. К ром е 
того, винтовая дислокация в стал и  м огла остан ови ться 
в расчетн ой  области  и ли  пом енять плоскость  скольж е
ни я с (111) н а Q11).

Э н ергия полн ой  краевой  ди слокац и и  в у-ж елезе 
и  в стал и  Г ад ф и льд а состави ла  в среднем  2,0 и  2,3 эВ /А , 
винтовой  -  1,3 и  1,5 эВ /А  соответственно.

С корость движ ения дислокации  определялась  в м о 
дели  с пом ощ ью  анализа см ещ ений  атомов в двух р е 
перны х точках, располож енны х вдоль о си  движ ения 
ди слокац и и  Y . Н а рис. 4, а  приведены  полученны е за 
ви си м ости  скорости  краевой  и  винтовой  дислокаций  
от  скорости  сд ви га vt . С редняя скорость дислокации  
с ростом  скорости  сд ви га  v  , что  очевидно, у вели чи ва
ется. Н о это , как известно, происходит до определен
ного предела, зависящ его от  скорости  звука в м етал 

ле [3, 6 -  8]. С корость краевой  дислокации  (рис. 4, а) 
вы ш е винтовой , что такж е является известны м  фактом  
и  объясняется отличием  скоростей  расп ростран ени я 
продольны х и  п оперечны х волн  в м атериале [7, 8, 19].

Д и слокац и и  в стал и  Г адф ильда п ри  ни зки х  тем п е
ратурах  двигались  со скоростью , м еньш ей  прим ерно 
в 1,5 раза, чем  в у-ж елезе п ри  тех  ж е условиях . П ри  
слиш ком  вы соких  скоростях  сдви га (обы чно уж е вы ш е 
400 м /с) происходило дополнительное деф ектообразо- 
вание и  даж е разруш ение кри сталли ч еской  реш етки. 
П ри  винтовом  типе сд ви га р азруш ен и я начинались п ри  
ещ е м ен ьш и х значениях: начиная п рим ерно с 200 м/с.

С ростом  тем пературы , согласно разли ч н ы м  источ
никам  [3, 6 -  8], скорость ди слокац и и  сниж ается. Н а 
это  влияю т ф ононное рассеяние, зави си м ость  от  тем 
пературы  м одулей  сд ви га и  т. д. Д л я  у ч е та  факторов, 
торм озящ их дислокацию , введен  та к  н азы ваем ы й  коэф 
ф и ц и ен т сопротивления B  [3, 6], скорость ди слокац и и  v  
записы вается в виде [3]

v =
%Ъ

~В'
(2)

где т -  сдвиговое напряж ение; b -  м одуль вектора Бю р- 
герса.

К оэф ф ициент сопротивления п роп орц и он ален  тем 
пературе [6]:

ЪкгТ
В

Ш 2с.
(3)

где к  -  постоянная Б ольцм ана; z  -  количество атомов 
в элем ен тарн ой  ячейке; T  -  тем пература; cs -  скорость 
п оперечной  волны.

Т аким  образом , согласно ф орм уле (3), с ростом  тем 
пературы  скорость ди слокац и и  в м еталле ум ен ьш ает
ся, что такж е п одтверж дается в м одели  дл я  у-ж елеза 
(рис. 4, б). О днако для стали  Г адф ильда п олучен  и ной  
результат, где отчетливо проявилось  влияние прим есей . 
П ри  ни зки х  тем пературах  он и  торм ози ли  дислокацию ,

25

Время, пс Время, пс

Рис. 3. Изменения энергии расчетной области при прохождении винтовой дислокации при скорости сдвига 20 м/с в у-железе (а)
и в образцах стали Гадфильда (б)

Fig. 3. Changes in energy of the calculated area during the passage of screw dislocation at a shear rate of 20 m/s in у-iron (a)
and in Hadfield steel samples (б)
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Рис. 4. Зависимости скорости скольжения дислокаций от скорости сдвига при температуре 50 К (а) 
и от температуры при скорости сдвига 20 м/с (б):

1 и 2 -  краевая и винтовая дислокация в ГЦК железе; 3 и 4 -  краевая и винтовая дислокация в стали Гатфильда; 
5 -  краевая дислокация в трех разных образцах стали Гатфильда

Fig. 4. Dependences of dislocation sliding velocity on shear velocity at a temperature of 50 K (a) and on temperature at a shear velocity of 20 m/s (б): 
1 and 2 -  edge and screw dislocation in HCC iron; 3 and 4 -  edge and screw dislocation in Hatfield steel;

5 -  edge dislocation in three different samples of Hatfield steel

и х  скорость прим ерно в 1,5 р аза  оказалась  ниж е, чем  
в у-ж елезе. С ростом  тем пературы  прим ерно до 500 К 
скорость дислокаций  в стали , наоборот, возрастала, 
что, по всей  видим ости , объясняется интенсиф икацией  
диф ф узии  при м есн ы х  атомов углерода. П р и  тем перату
ре прим ерно с 500 до 1100 К  (рис. 4, б) скорость д и с
локац и и  в стал и  почти  совп ад ала с зависим остью  для 
скорости  ди слокац и и  в аустените, оставаясь  чуть  ниже. 
Н о затем , п р и  дальн ей ш ем  повы ш ен и и  тем пературы , 
сниж алась  более интенсивно, чем  в чистом  ж елезе. 
П оследнее связано, видимо, с влиянием  прим есей , 
вследствие дополнительного  «ф ононного  ш ума» от них 
и  искаж ения кри сталли ч еской  реш етки.

В ы в о д ы

М етодом  м олекулярной  ди н ам и ки  проведено и ссле
дование скольж ения краевой  и  винтовой  дислокаций  
в стал и  Г адф ильда и  в у-ж елезе (аустените) в зави си 
м ости  от  тем пературы  и  скорости  деф орм ирования. 
П олная дислокация появлялась в настоящ ей  м одели 
сразу в виде расщ еп лен ной  на пару ч асти чн ы х ди слока
ц и й  Ш окли , разделен н ы х деф ектом  упаковки. Р асстоя
ние м еж ду ч асти чн ы м и  ди слокац и ям и  составляло  н ес 
колько наном етров. П ри  увел и ч ен и и  скорости  сдвига 
оно у м еньш алось .

С огласно полученны м  данны м , эн ерги и  краевой  
и  винтовой  дислокаций  в стал и  оказались вы ш е, чем  
в чистом  аустените. Э н ергия полн ой  краевой  ди слока
ц и и  в у-ж елезе и  в стал и  Г адф ильда состави ла  в сред 
нем  2,0 и  2,3 эВ /А , винтовой  -  1,3 и  1,5 эВ /А  соот
ветственно.

П олучен ы  зави си м о сти  скорости  скольж ения к р ае
во й  и  ви н товой  ди слокац и й  о т  скорости  сд ви га  и  те м 
пературы . С корость  скольж ения к р аево й  ди слокац и и  
во всех  сл у ч аях  бы ла вы ш е, чем  винтовой , что о б ъ 
ясн яется  отличием  скорости  р асп р о стр ан ен и я  п р о 
д ольн ой  и  п оп еречн ой  во л н  в м атериале. С ростом  
ск орости  сд ви га скорость  скольж ения во зр астал а  до 
определенного  предела, зави сящ его  о т  ск орости  р а с 
п р о стр ан ен и я  со ответствую щ и х  у п р у ги х  волн. П ри  
н и зки х  и  н орм альн ы х  тем п ературах  скорость  скольж е
ни я д и слокац и й  в стал и  Г адф и льда о к азалась  су щ е ст
венно (прим ерно  в полтора р аза) ниж е по сравнению  
с у-ж елезом . С ростом  тем п ературы  скорость  сколь
ж ен и я  ди слокац и й  в у -ж елезе у м ен ьш ается . О днако 
дл я  стал и  Г адф и льда эта  зави си м о сть  о казалась  н ем о 
нотонной: сначала, по м ере у вел и ч ен и я  тем п ературы  
п рим ерно  до 500 К  скорость  ди слокац и й  возрастала, 
что связано , по всей  ви д и м ости , с и н тен си ф и кац и ей  
д и ф ф узи и  п ри м есн ы х  атомов углерода, а затем , как  
и  в ж елезе , падала.
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