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Thermal stability of grain boundaries in tungsten has been studied by the method of mo-

lecular dynamics, and the coefficient of grain boundary self-diffusion for Σ11(332)[11 ̅0] and 

Σ3(112)[11 ̅0] boundaries has been calculated. 

 

Методами компьютерного моделирования проведен расчет зернограничной 

самодиффузии в симметричных границах Σ11(332)[11 0̅] и  Σ3(112)[11 ̅0] поли-

кристаллического вольфрама. Расчеты проведены с помощью программного ком-

плекса LAMMPS [1] с использованием потенциала погруженного атома [2]. В ка-

честве визуализатора использовалась программа OVITO [3].    

В молекулярно-динамического (МД) моделирования применялся блок, содер-

жащий границу зерен (ГЗ), полученный с помощью молекулярно-статического 

(МС) моделирования [4]. Для проверки термической стабильности при конечных 

температурах проводился термический отжиг с использованием изотермо-изоба-

рического ансамбля (NPT) в течение 30 нс с шагом 2 фс. Для предотвращения 

миграции ГЗ применялись фиксированные условия на краях блока моделирова-

ния. Определена критическая температура границ зерен, при которых ГЗ теряет 

свою изначальную структуру.      

При расчетах зернограничной самодиффузии предполагалось, что она проте-

кает по вакансионному механизму. Данное предположение базируется на резуль-

татах проведенных ранее мессбауэровских исследований [5]. Коэффициент зер-

нограничной диффузии рассчитывался на основании среднего квадратичного 

смещения. Расчет диффузии проводился в течение 20 нс, с шагом 1 фс. Коэффи-

циенты самодиффузии по рассмотренным границам зерен представлены в виде 

Аррениусовских зависимостей (рис. 1).   
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Рис. 1. Коэффициент зернограничной самодифузии в ГЗ Σ11(332)[11 ̅0] и 

Σ3(112)[11 ̅0]. 
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