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Atomistic analysis of the ultimate theoretical strength of cementite in the (100), (010) and 

(001) planes has been performed using the molecular dynamics method. To characterize fracture, 

the decohesion energy, the Griffith surface energy for crack planes and the brittle fracture parameter 

in the Rice-Thompson model have been calculated. It is demonstrated that crack blunting may occur 

only in the (001) plane due to plastic strain relaxation at its top. The fracture parameter is either too 

large, or plastic relaxation of stresses at the crack tip is impossible in the (010) and (100) planes due 

to the location geometry of the studied cleavage planes and the easiest modes of plastic relaxation. 

The crack in the (100) and (010) planes opens in a brittle way. 
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Проведен атомистический анализ предельной теоретической прочности цементита в 

плоскостях (100), (010) и (001) с использованием метода молекулярной динамики. Для ха-

рактеристики разрушения рассчитана энергия декогезии, поверхностная энергия Гриффитса 

для плоскостей раскрытия трещин и параметр хрупкого разрушения в модели Райса–

Томпсона. Показано, что только в плоскости (001) возможно затупление образующейся тре-

щины вследствие пластической релаксации напряжений в ее вершине. В плоскостях (010) и 

(100) из-за геометрии расположения изученных плоскостей скола и наиболее легких мод 

пластической релаксации параметр разрушения или слишком велик, или вообще невозможна 

пластическая релаксация напряжений в вершине трещины, трещина в плоскостях (100) и 

(010) раскрывается хрупко. 

Ключевые слова: параметр хрупкого разрушения, атомистическое моделирование, 

энергия декогезии, энергия нестабильного дефекта упаковки, цементит. 

1. Введение 

Высокие прочностные свойства сталей перлитного класса обусловлены выделениями 

пластинчатого или глобулярного цементита в феррите [1]. В настоящее время проведен 

большой объем экспериментальных и теоретических исследований механических свойств 

перлитных сталей. В [2–4] с использованием оптической, сканирующей и электронной про-

свечивающей микроскопии установлено, что цементит может деформироваться не только 

при повышенных температурах, но и при комнатной. В меньшей степени экспериментально 

изучены механизмы разрушения цементита. Так, в [5] с использованием просвечивающей 

электронной микроскопии показано, что при температуре менее – 78 °С разрушение цемен-

тита происходило сколом по таким кристаллографическим плоскостям как (110), (100) или 

(210). При комнатной температуре в [5, 6] установлено, что деформация и разрушение про-

исходят по плоскостям (100) и (010).  

Способность трещины к нормальному раскрытию характеризуется как значением по-

верхностной энергии Гриффитса, так и склонностью данной трещины к затуплению путем 

формирования пластической зоны в ее вершине. Количественная характеристика меры хруп-

кого поведения материала может быть учтена в модели Райса–Томпсона [7], которая учиты-

вает значения поверхностной энергии Гриффитса, склонности материала к пластической ре-

лаксации, а также геометрические факторы, учитывающие соотношение между плоскостями 

скола и системами скольжения.  

Макроскопические процессы разрушения практически полностью определяются про-

цессами, происходящими на атомном уровне [8]. Моделированию разрушения в ОЦК-железе 

и сплавах на его основе уделялось большое внимание в последнее время [8, 9]. ГЦК железо и 
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сплавы на его основе тоже начали изучаться на атомном уровне [10]. В работе на атомном 

уровне рассмотрены процессы разрушения в цементите. 

2. Постановка задачи и методика моделирования  

Количественная характеристика меры хрупкого поведения цементита оценивалась в 

рамках модели Райса–Томпсона [7]. В этой модели мера хрупкости определяется двумя энер-

гетическими величинами: энергией нестабильного дефекта упаковки (ДУ) и энергией декоге-

зии. Эти характеристики вычислялись с использованием метода молекулярной динамики для 

(001), (010) и (100) плоскостей цементита. В модели Райса–Томпсона рассматривается тре-

щина нормального отрыва I типа в присутствии растягивающих напряжений, перпендику-

лярных плоскости трещины. Предложенный в [11] безразмерный параметр q, характеризую-

щий меру хрупкости, имеет вид:  

)(22
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–  условие зарождения дислокаций для трещины I типа.  

На рис.1 схематически представлена геометрия трещины с нормалью к плоскости 

трещины вдоль ОУ.  

 

Рис. 1. Схематическое изображение трещины нормального отрыва: 

ОY – нормаль к плоскости раскрывающейся трещины; n – нормаль к плоскости скольжения 

дислокаций с вектором Бюргерса b, которые способствуют релаксации  

напряжений в вершине трещины 

Фронт трещины совпадает с ОZ, плоскость скольжения имеет нормаль n;  – угол 

между плоскостью трещины и плоскостью скольжения дислокации;  – угол между векто-

ром Бюргерса и нормалью к линии пересечения плоскости скольжения дислокации и плоско-

сти трещины; r лежит в плоскости скольжения перпендикулярно к фронту трещины ОZ:  
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Значение q вычислялось для каждой из выбранных типов плоскостей скола и возможных си-

стем скольжения дислокаций в цементите с наименьшим значением γus.  

При вычислении энергии декогезии верхняя половина кристаллита сдвигалась вдоль 

нормали к выбранной плоскости до образования двух свободных поверхностей. При опреде-

лении энергии обобщенного дефекта упаковки γus верхняя часть кристаллита сдвигалась от-

носительно нижней в рассматриваемой плоскости. Вектор смещения f увеличивался с шагом 

до значения, совпадающего с трансляцией решетки вдоль выбранного направления. Из гра-

фика зависимости энергии поверхностного дефекта от величины сдвига, параллельного век-

тору Бюргерса полных или частичных дислокаций, осуществляющих пластическую дефор-

мацию, можно получить значение энергии нестабильных дефектов упаковки γus (максималь-

ное значение энергии ДУ вдоль выбранного направления сдвига). Параметр был введен в 

теории разрушения [12] и использовался при оценке склонности изучаемой трещины к пла-

стической релаксации. Чем меньше этот параметр, тем легче осуществляется движение дис-

локации в плоскости, т.е. параметр γus характеризует легкость преодоления сопротивления 

решетки при движении рассматриваемой дислокации. 

При расчетах методом молекулярной динамики (МД) был использован потенциал 

[13]. Взаимодействие Fe–Fe задается N-частичным ЕАМ-потенциалом, построенным в схеме 

«погруженного атома» [14]. Для описания взаимодействия пар атомов Fe–C и C–C использо-

ван парный потенциал Джонсона [15], обсуждение возможности использования потенциала 

даны в [16]. Выбранный потенциал межатомного взаимодействия дает минимум энергии ре-

шетки цементита с параметрами решетки а = 4,393Å; b = 5,074Å; c = 6,345 Å, которые совпа-

дают с их экспериментальными значениями в пределах 1–6 %. 

3. Результаты и обсуждение  

3.1. Энергия декогезии для различных сечений в плоскостях (001), (010) и (100) цементита 

На рис.2 показана элементарная ячейка цементита в проекции на плоскости (001), 

(010) и (100) цементита [17].  

Для различных «кубических» плоскостей цементита существует от двух до четырех 

неэквивалентных сечений, различающихся энергией и заполнением атомами Fe и C ближай-

ших плоскостей. В [17] показано, что для плоскости (001) существует 2 различных сечения (I 

и II), для плоскости (100) – 3 сечения, для плоскости (010) – 4 различных сечения. Для каж-

дого из сечений в этих плоскостях была вычислена энергия декогезии и энергия поверхно-

сти, образующейся при раскрытии трещины нормального отрыва. На рис. 3 представлена 

энергия декогезии Gc в зависимости от расстояния между атомными плоскостями U для 

плоскости (001) (а), (100) (б) и (010) (в). В табл. 1 суммированы значения энергии декогезии 

и энергии поверхностных дефектов γс = Gc/2, упорядоченные в порядке возрастания этих ве-

личин. Чем ниже значение энергии декогезии (при прочих равных условиях), тем легче про-

исходит образование трещины.  

Таблица 1. Энергия декогезии Gc и энергия поверхностных дефектов γc для рассмотрен-

ных плоскостей раскрытия трещин 

Плоскость 

трещины 

Gc, Дж/м
2
 γc, Дж/м

2
 Плоскость 

трещины 

Gc, Дж/м
2
 γc, Дж/м

2
 

(100) III 3,638 1,819 (100) II 4,515 2,257 

(001) II 3,668 1,834 (010) II 4,617 2,308 

(100) I 3,876 1,938 (010) IV 4,680 2,340 

(001) I 4,095 2,047 (010) III 4,818 2,409 

(010) I 4,273 2,136    
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Самые низкие значения поверхностной энергии на разрыв γс ~ 1,8 Дж/м
2
 получены для 

плоскостей (100) III типа и (001) II типа. В этих плоскостях раскрытие трещины может про-

исходить легче, чем в других плоскостях. Самые высокие значения γс ~ 2,2 Дж/м
2 

получены 

для различных сечений плоскости (010), табл. 1. В этих плоскостях процесс раскрытия тре-

щин должен осуществляться наиболее трудно. 

  
d1 = 1,173 Å, d2 = 0,825 Å d1 = 0,426 Å,   d2 = 0,729 Å,   d3 = 0,615 Å 

а б 

 
d1 = 0,457 Å,  d2 = 0,228 Å ,  d3 = 0,760 Å,  d4 = 0,406 Å 

в 

Рис. 2. Элементарная ячейка Fe3C в проекции на различные «кубические» плоскости 

цементита. Крупными символами обозначены атомы Fe, мелкими символами – атомы C на 

различных уровнях плоскостей (001) (а), плоскостей (100) (б) и плоскостей (010) (в) 
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а б 

 
в 

Рис. 3. Зависимость энергии декогкзии Gc от расстояния между атомными плоскостя-

ми для плоскостей (001) (а), (100) (б) и (010) (в) цементита 

3.2. Энергия нестабильных дефектов упаковки 

Релаксационные характеристики трещин оценивались по величине энергии нестабиль-

ных дефектов упаковки us, характеризующих способность к скольжению при сдвиге одной 

части кристалла относительно другой. Результаты расчетов энергии обобщенных дефектов 

упаковки в плоскостях, содержащих векторы Бюргерса [100] и [010] цементита представлены 

в работах [18, 19]. Наиболее легкое скольжение получено для движения частичных дислока-

ций с вектором Бюргерса α[010], где α ~ 0.4, в плоскости (001) цементита. Именно эта мода 

деформации наблюдалась экспериментально при небольшой степени деформации в карбидах 

глобулярного перлита [20].  

Таблица 2 – Энергии нестабильных ДУ (γus, J/m
2
), соответствующие полным и частичным 

сдвигам в сечениях I и II плоскости (001), плоскостей (011) и (103) цементита 

Плоскость 
Вектор Бюргерса частичных 

дислокаций 
γ, Дж/м

2
 γus,  Дж/м

2
 

(001) I тип 

(001) II тип 

~0,4[010] 

~0,4[010] 

0,59 

0,46 

2,21 

2,91 

(011) I тип ~0,1[1–33] 0,31 2,82 

(103) I тип ~0,8 [-301] 0,36 2,83 
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В табл. 2 (1 строка) даны значения энергии ДУ в точке минимума, соответствующего 

сдвигу α[010], и значения энергии нестабильного ДУ, характеризующего легкость образова-

ния этого дефекта. Движение полной дислокации характеризуется значительно более высо-

ким значением γus. 

В работах [17–19] были сопоставлены значения энергий стабильных и нестабильных 

ДУ цементита с другими металлами. Значения энергий стабильных ДУ имеют значения со-

поставимые с другими материалами. Однако для цементита даже самые низкие значения γus 

в несколько раз превышают значения, полученные для чистых металлов и упорядоченных 

сплавов. Высокие значения γus препятствуют формированию пластической зоны в цементи-

те. Действительно, экспериментально установлено, что в зернистом перлите деформация це-

ментита начинается только после общей деформации на степени ~ (10-20)%, когда возраста-

ют внутренние напряжения, обусловленные скоплениями дислокаций на межфазной границе 

феррит-цементит. В табл. 2 во 2-й и 3-й строках добавлены только те моды деформации, ко-

торые имеют значения γus, близкие к значениям для плоскости (001). Данные, приведенные в 

табл. 2, получены с использованием МД-моделирования [17–20]. Представленные в табл. 2 

моды деформации – это движение частичных дислокаций, ограничивающих дефект упаков-

ки, который имеет достаточно низкое значение энергии.  

3.3. Вычисление параметра разрушения 

Безразмерный параметр q (формулы 1–3), характеризующий меру хрупкости, вычис-

лялся для одной из выбранных плоскостей скола, представленных в табл. 1, и возможных си-

стем скольжения частичных дислокаций, представленных в табл. 2. Для всех рассмотренных 

плоскостей скола релаксация напряжений в плоскости (001) с наиболее низкими значениями 

γus (табл. 2) оказалась невозможной. Для плоскости скола (001) угол θ = 0 и f(θ) = 0 (3). Для 

плоскости скола (010) угол φ = π/2 и релаксация напряжений в плоскости (001) невозможна. 

Для плоскости скола (100) вектор Бюргерса частичной дислокации 0,4[010] лежит вдоль ли-

нии пересечения плоскости скола и плоскости скольжения (001), так что φ = 0 и релаксация 

напряжений невозможна. Аналогичная ситуация наблюдается для плоскости скола (100). Для 

плоскости скольжения (011) угол θ = 0, для плоскости скольжения (103) угол φ = 0. Для 

плоскости скола (010) угол φ = 0 для плоскости скольжения (103). Таким образом, для иссле-

дованных «кубических» плоскостей скола релаксация напряжений в вершине возникающей 

трещины возможна только в трех системах скольжения, представленных в табл. 3. Видна 

существенная разница в значениях q. Для системы скольжения [1-33](011) в 1-й и 3-й строках 

табл. 3 угол φ близок к 90°, что дает высокое значение tg
2
φ в формуле (2) и, соответственно, 

высокое значение параметра q. 

В статье [11] показано, что уровень qc ~ 0,7–0,9 является количественной мерой, разде-

ляющей в предложенной схеме хрупкие и пластичные материалы. Значения q < qc соответ-

ствуют пластичным материалам, которые характеризуются высоким значением поверхност-

ной энергии и низким значением сопротивлением сдвигу. Для q > qc материал является хруп-

ким. Из табл. 3 следует, что единственной плоскостью, в которой возможна релаксация 

напряжений в вершине распространяющейся трещины и соответственно ее торможение, яв-

ляется плоскость (001). Во всех остальных случаях геометрия взаимного расположения 

плоскостей скола и систем скольжения препятствует образованию зоны пластической релак-

сации в вершине трещины, таким образом, трещины в плоскостях (010) и (100) раскрывают-

ся хрупко. Именно эти плоскости скола наблюдаются экспериментально [4–6].  
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Таблица 3 – Значения параметра разрушения q для «кубических» плоскостей раскрытия тре-

щин и систем скольжения частичных дислокаций в цементите 

Плоскость трещины Система скольжения q 

(001)I 

(001)I 

(001)II 

[1–33](011) 

[30–1](103) 

[30–1](103) 

25,05 

0,53 

0,59 

(010)IV [1–33](011) 24,43 

4. Заключение 

Исследование природы предельной теоретической прочности цементита в модели Рай-

са–Томпсона показало, что только в плоскости (001) возможно затупление образующейся 

трещины вследствие пластической релаксации напряжений в ее вершине. В плоскостях (010) 

и (100) из-за геометрии расположения изученных плоскостей скола и наиболее легких мод 

пластической деформации параметр разрушения q или слишком велик, или вообще невоз-

можна пластическая релаксация напряжений в вершине трещины. Трещина в плоскостях 

(100) и (010) раскрывается хрупко. 
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