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An atomistic analysis of the fracture in fcc iron and the Fe-30 at. % Ni alloy (for an ideal lat-
tice and near the special grain boundary) has been performed with the application of the molecular 
dynamics method. To characterize the fracture energy, the decohesion energy and Griffith surface 
energy for the crack planes have been calculated. A slight difference has been obtained in the ten-
dency of Fe to fracture along the body and along the grain boundary. The Fe-30 at. % Ni alloy is 
more prone to fracture along the grain boundary. The energy of interaction between Ni and the 
grain boundary has been calculated, and it is shown that Ni atoms in the Fe-30 at. % Ni alloy do not 
have their own thermodynamic impetuses for segregation on the special boundary. 
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Проведен атомистический анализ разрушения в ГЦК железе и сплаве Fe-30 ат. % Ni 
(как для идеальной решетки, так и вблизи специальной границы зерна) с использованием ме-
тода молекулярной динамики. Для характеристики разрушения рассчитана энергия декоге-
зии и поверхностная энергия Гриффитса для плоскостей раскрытия трещин. Получено не-
большое различие в склонности Fe к разрушению по телу и по границе зерна. Сплав  
Fe-30 ат. % Ni скорее склонен к разрушению по границе зерна. Рассчитана энергия взаимо-
действия Ni c границей зерна, и показано, что атомы Ni в сплаве Fe-30 ат. % Ni не имеют 
собственных термодинамических стимулов для сегрегации на специальной границе. 

Ключевые слова: межкристаллитное разрушение, атомистическое моделирование, 
граница зерна, энергия декогезии, сегрегации. 

1. Введение 
Способность трещины к нормальному раскрытию характеризуется значением поверх-

ностной энергии Гриффитса. Очевидно, что макроскопические процессы разрушения прак-
тически полностью определяются процессами, происходящими на атомном уровне [1]. В то 
время как моделированию разрушения в ОЦК-железе и сплавах на его основе уделялось 
большое внимание в последнее время [1, 2], ГЦК-железо и сплавы на его основе в этом плане 
менее изучены на атомном уровне. Следует отметить, что при изучении разрушения по гра-
нице зерна (ГЗ) в сплаве необходимо учитывать возможность сегрегации компонентов на ГЗ. 
В работе на атомном уровне рассмотрены процессы разрушения в ГЦК-железе, в сплаве Fe-
30 ат. % Ni и влияние ГЗ с учетом возможности сегрегации никеля на ГЗ. 

2. Постановка задачи и методика моделирования 
При анализе процессов разрушения и сегрегации на ГЗ применен метод молекулярной 

динамики (МД), использован известный пакет программ XMD, разработанный Центре ком-
пьютерного моделирования Университета Коннектикута (США) [3]. Использовались EAM-
потенциалы [4], хорошо апробированные для описания когезионных характеристик и поли-
морфного превращения в системе Fe-Ni. Моделирование проводилось для достаточно боль-
шого поликристалла, содержащего несколько зерен с границами наклона различного типа, в 
работе рассмотрена несимметричная специальная граница Σ5[001]{710}/{110} (ось разори-
ентации [001], угол разориентации Θ = 53,13º). На рис. 1 изображен кристаллит с тройным 
стыком, а также кристаллит с изучаемой границей зерна (Σ5). 

С целью определить термодинамические стимулы для образования сегрегаций на ГЗ 
провели расчет энергии взаимодействия Ni с ГЗ в ГЦК-сплаве Fe-30ат. % Ni. Поскольку в 
сплаве энергия легирующего элемента зависит от локального окружения, энергия его взаи-
модействия с границей вычислялась путем усреднения по набору конфигураций (атом Ni за-
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мещал атом Fe на заданном расстоянии от ГЗ, и считалась энергия кристаллита; такой расчет 
повторялся десятки раз для данного расстояния от ГЗ, а затем энергия усреднялась), в кото-
рых наблюдаемый атом Ni находился на заданном расстоянии от границы. 

  
а б 

Рис. 1. Кристаллит сплава Fe-30 ат. % Ni (темные кружки – Ni) с тройным стыком (a) (обо-
значен стрелкой) и с ГЗ Σ5[001]{710}/{110} (б) 

Энергию декогезии как функцию расстояния между атомными плоскостями вычисляли 
для одной из экспериментально наблюдаемых плоскостей скола {100} как в кристаллите без 
дефектов, так и вблизи ГЗ.  

3. Результаты и обсуждение 
На рис. 2 представлена зависимость разности средних энергий E–E0, где Е – средняя 

по конфигурациям энергия кристаллита, в котором наблюдаемый атом Ni в сплаве  
Fe-30 ат. % Ni находился на заданном расстоянии; E0 – средняя по конфигурациям энергия 
кристаллита, в котором наблюдаемый атом Ni находился вдали от ГЗ; от расстояния Х до ГЗ 
(указаны доверительные интервалы), что соответствует средней энергии взаимодействия Ni с 
ГЗ. Х = 0 соответствует точке, расположенной в центре ГЗ. 

 
Рис. 2. Средняя энергия взаимодействия Ni с ГЗ Σ5[001]{710}/{110} 

Из рис. 2 следует, что атомы никеля довольно слабо взаимодействуют с данной спе-
циальной ГЗ (энергия сегрегации менее 0,1 eV), поскольку имеют близкие к атомам матрицы 
ионный радиус и электронную структуру. Таким образом, атомы никеля в сплаве  
Fe-30 ат. % Ni не имеют собственных термодинамических стимулов для сегрегации на ГЗ. 
Это обстоятельство дает возможность изучать разрушение по ГЗ в сплаве Fe-30 ат. % Ni без 
учета сегрегации на ГЗ.  
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На рис. 3 а сопоставлены значения выигрыша поверхностной энергии G кристаллита 
для чистого Fe c ГЦК-решеткой (кривая 1) и неупорядоченного сплава Fe-30 ат. % Ni (кривая 
2). В табл. 1 даны значения энергии декогезии Gс и поверхностной энергии Гриффитса 
Сߛ =

ீ
ଶ

. Энергия Гриффитса вычисляется как разность поверхностной энергии кристаллита и 

энергии ГЗ [5]: ߛ =
(ீିఊГЗ)

ଶ
 (для идеальной решетки γГЗ = 0). Видно, что в идеальной решетке 

легирование Ni увеличивает значение поверхностной энергии, что затрудняет процесс рас-
крытия трещины (табл. 1).  

На рис. 3 б и в табл. 1 приведены вычисленные значения энергии декогезии и энергии 
поверхностных дефектов вблизи несимметричной границы зерна Σ5[001]{710}/{110}. Плос-
кость ГЗ {710} приблизительно на 8° отличается от плоскости {100}. Из сопоставления дан-
ных в табл. 1 следует, что значения энергии декогезии вблизи ГЗ ниже, чем в идеальной ре-
шетке. Влияние легирования при разрушении по ГЗ противоположно случаю идеальной ре-
шетки. Легирование уменьшает значение энергии поверхностных дефектов, что свидетель-
ствует о том, что процесс раскрытия трещины в этом случае осуществляется легче. 

 

а б 

Рис. 3. Изменение энергии кристаллита G в зависимости от расстояния между атомными 
плоскостями {100}: а – для идеальной решетки; б – для плоскости по ГЗ. Кривая 1 – ГЦК-Fe; 

кривая 2 – Fe-30 ат. % Ni 

Таблица 1 – Энергия декогезии Gc и поверхностная энергия Гриффитса γс = Gc/2 для 
плоскостей {100} раскрытия трещин в Fe и Fe-30 ат. % Ni 

Материал Объект Gc, мДж/м2 γс, мДж/м2 
Fe Идеальная ГЦК 

решетка 
3304 1652 

Fe-30ат.%Ni –//– 3456 1728 
Fe Для ГЗ 3238 1619 

Fe-30ат.%Ni –//– 2618 1309 

Для хорошо деформируемых чистых металлов экспериментальные значения поверх-
ностной энергии γс  1200–2300 мДж/м2 [6]. 

4. Заключение 
Таким образом, как Fe, так и сплав Fe-30 ат. % Ni, относятся к хорошо деформируе-

мым металлам, обладающим сравнительно высоким значением поверхностной энергии 
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Гриффитса. Значения поверхностной энергии Гриффится в целом выше для транскристал-
литного разрушения по сравнению с межкристаллитным разрушением. Можно отметить не-
большое различие в склонности Fe к разрушению как по телу, так и по границе зерна. Сплав 
Fe-30 ат. % Ni скорее разрушается по ГЗ (табл. 1). Атомы Ni в сплаве Fe-30 ат. % Ni не име-
ют собственных термодинамических стимулов для сегрегации на ГЗ. 
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