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В настоящей работе проведено многомасштабное исследование роли водорода, 

накопленного на θ фазах, на механические свойства Al-Cu сплава. На уровне 

атомистического моделирования впервые проведено исследование механизмов 

взаимодействия дислокации с упрочняющим включением в зависимости от содержащегося 

во включении водорода. Определены энергетически предпочтительные места расположения 

водорода вблизи упрочняющих включений θ'-фазы в Al-Cu сплаве. Система с максимальным 

содержанием водорода демонстрирует при комнатной температуре тенденцию к 

поглощению атомов водорода, изначально расположенных на межфазной границе. Показано, 

что накопление водорода в объеме θ' вызывает снижение сопротивляемости включения к 

сдвигу и вызывает смену механизма взаимодействия от формирования петли Орована к 

перерезанию включения. Этот результат получен в МД для двух рассмотренных размеров 

включения: 5 и 10 нм.   

Взаимодействие дислокаций с включением исследовано с использованием 

программного пакета LAMMPS [1]. Взаимодействие атомов описывается BOB потенциалом  

[2]. Анализ и визуализация полученных атомных распределений осуществляется с помощью 

пакета OVITO [3]. 
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