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Molecular-static simulation of grain boundaries in polycrystalline W has been carried out, 
and values of energy and width of boundaries for various misorientation angles have been 
calculated. Energies of formation of vacancies and interstitials have been obtained. 

 
Методами компьютерного моделирования проведен расчет энергии образова-

ния точечных дефектов (вакансий и межузельных атомов) в симметричных гра-
ницах наклона <110> поликристаллического W. Расчеты проведены с помощью 
программного комплекса LAMMPS [1] с использованием потенциала погружен-
ного атома [2]. В качестве визуализатора использовалась программа OVITO [3].   

Структура и энергия ГЗ для каждой границы рассчитывалась для различных 
начальных конфигураций посредством поиска локального минимума энергии ме-
тодом сопряженных градиентов. Для дальнейшего анализа использовалась 
структура, соответствующая глобальному минимуму энергии. Были рассчитаны 
энергии образования вакансий в разных позициях в границе зерна и на разном 
расстоянии от плоскости границы и проанализирована зависимость энергии об-
разования вакансии от расстояния от плоскости границы. Пример зависимости 
энергии образования вакансии от расстояния плоскости границы для границы 
∑11 (113)[1-10] показан на рисунке.   

Проведено сравнение минимальной энергии образования вакансий и внед-
ренных атомов во всех рассмотренных границах. Проанализирована релаксация 
структуры границ при образовании вакансий и внедренных атомов. Показано, что 
чем более значительна релаксация структуры, сопровождающая образование то-
чечного дефекта, тем меньше энергия его образования. 
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Рис. 1. Зависимость энергии образования вакансий от расстояния от границы для 

ГЗ ∑11 (113)[1-10] 
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