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Проведено атомистическое моделирование высокоскоростной деформации (v = 3 · 108 s−1) сжатием иде-

альных, дефектных (5% вакансий, 5% примесных атомов водорода) нанокристаллов магния
”
жесткой“ [0001]

и
”
мягкой“ [1101] ориентировок при T = 300−375K. При моделировании использовалось три различных

потенциала межатомного взаимодействия. Показана эволюция микрорельефа свободной поверхности нано-

кристаллов магния в процессе пластического течения. Построены диаграммы
”
напряжение σ−деформа-

ция ε“, определены деформационные зависимости скалярной плотности дислокаций, построены зависимости

скорости деформации ε̇ от степени деформации ε. Рассмотрено изменение потенциальной энергии в

процессе деформирования. Обсуждается образование барьеров, обуславливающих аномальный ход скорости

деформации. Показано влияние вакансий, а также атомов водорода на форму деформационных кривых,

дислокационную структуру и скалярную плотность дислокаций. Делаются выводы о влиянии типа потенциала

межатомного взаимодействия на расчетные характеристики.
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1. Введение

Пластическая деформация любого металла — неодно-

родный процесс, хотя на макроуровне, за счет усредне-

ния по большому числу частиц, неоднородность оказы-

вается замаскированной и уходит на второй план. Од-

нако именно неоднородность является фундаментальной

характеристикой деформации, без которой невозможно

верное объяснение сложных деформационных процес-

сов. Неоднородность деформации, обусловленная раз-

личными микроскопическими механизмами, как и сами

механизмы, хорошо поддаются изучению в процессе

моделирования, в частности методами молекулярной

динамики.

Деформационное поведение при сжатии и растяже-

нии монокристаллов магния одинаковых ориентировок

различно. Так, например, экспериментально показано,

что приведенные критические напряжения сдвига отли-

чаются в несколько раз [1,2]. В данной работе в каче-

стве одноосного нагружения рассматривалось одноосное

сжатие.

Магний обладает гексагональной плотноупакованной

решеткой (ГПУ). Были выбраны две ориентировки моно-

кристаллов магния с различным комплексом прочност-

ных и пластических свойств. Одной из них является

ориентировка с осью [1101] (под 45◦ к оси симметрии

шестого порядка) — (
”
мягкая“ ориентировка) с преиму-

щественным базисным скольжением Sb, для которого

фактор Шмида принимает максимальное значение рав-

ное 0.5 [2,3], критическое напряжение сдвига составляет

0.7MPa [4]. Экспериментально эта ориентировка, наряду

с другими, была впервые рассмотрена в работе [2], в

которой построены деформационные кривые для раз-

личных ориентировок при низких скоростях деформа-

ции (v = 30 s−1). Данных о проведении молекулярно-

динамических расчетов по изучению деформационного

поведения [1101] монокристаллов не найдено.

Второй (
”
жесткой“ ориентировкой) является ориенти-

ровка с осью [0001] симметрии шестого порядка, акти-

визирующая пирамидальное скольжение SpyrII и двойни-

кование по системам

(1011)〈1012〉, (1012)〈101 1〉,

(1013)〈3032〉 и (1121)〈1126〉.

[0001]-монокристаллы являются интересным объектом

для экспериментального, теоретического и численного

исследования деформационного поведения магния при

различных типах нагружения до настоящего времени.

Так экспериментально установлено термоактивируемое

образование дислокационных барьеров (сидячих дисло-

кационных конфигураций) при сжатии таких монокри-

сталлов [5,6].
Согласно [2], условный предел текучести для [0001]-

монокристаллов составляет σ
[0001]
0,2 = 102MPa, относи-

тельное удлинение принимает значение δ [0001] = 5%, для
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[1101]-монокристаллов σ
[1101]
0,2 = 2.7MPa, δ [1101] > 12%

для низких скоростей деформации. Таким образом, мо-

нокристаллы магния [0001]-ориентировки имеют самое

высокое значение условного предела текучести и самую

низкую пластичность среди всех возможных ориенти-

ровок, а монокристаллы [1101]-ориентировки, напротив,
имеют самое низкое значение предела текучести и

самую высокую пластичность.

Магний, как ГПУ-кристалл, имеет большое число

деформационных мод: скольжения и двойникования.

Пирамидальное скольжение второго рода SpyrII впер-

вые наблюдалось Bell and Cahn на [0001]-монокри-
сталлах Zn (ГПУ) в 1957 г., в работе отмечается

необходимость скольжения, предшествующего двойни-

кованию [7].

В 70-х годах XX века три группы исследователей

занимались деформационными особенностями монокри-

сталлов магния, а именно экспериментальным изуче-

нием пирамидального скольжения SpyrII в магнии при

нагружении [0001]-монокристаллов [8–10]. Уже в XXI

веке два других независимых эксперимента [11,12] на

тонких образцах позволили наблюдать пирамидальное

скольжение первого рода SpyrI. В работе [13] молеку-

лярно-динамическим методом выявлено призматическое

скольжение и последующее двойникование по плоско-

сти {1013} для [1120]-ориентировок. Моделирование

микросжатия [0001]-монокристаллов [14,15] выявило,

что деформация осуществляется путем пирамидального

скольжения обоих типов, притом двойникования не

наблюдалось. Исследователями выявлен факт преиму-

щественного пирамидального скольжения второго рода

перед пирамидальным скольжением первого рода.

Базисное скольжение экспериментально наблюдается

для всех ориентировок, при нулевом факторе Шмида от-

клонение от точной ориентировки даже на доли градуса

инициирует легкое базисное скольжение.

Электронно-микроскопическим методом ранее в ре-

зультате экспериментов по деформации монокристал-

лов магния наблюдались скользящие a-дислокации [16],
барьеры из (c + a)-дислокаций [8,9,17], дислокационные
петли [18], диполи, сетки, дефекты упаковки [19], двой-
ники [20].

С развитием вычислительных ресурсов метод моле-

кулярной динамики широко применялся и применяется

для моделирования скольжения отдельных дислокаций

в магнии [21] и деформационного поведения магниевых

[0001]-нанокристаллов в условиях динамического нагру-

жения [22].

Магний является уникальным металлом, демонстри-

рующим особенности и аномалии. Так известно, что

этот металл проявляет температурную аномалию пре-

дела текучести при динамическом нагружении [9].
При специальной технологии, сочетающей экструзию,

прокатку и температурные отжиги, магний способен

деформироваться в тонкую фольгу, толщиной около

10 µm [23]. Таким образом надо полагать, что магний об-

ладает не вполне понятным и малоизученным ресурсом

пластичности.

Целью настоящей работы являлось моделирование

деформационного поведения [0001]- и [1101]-монокри-
сталлов магния, условный предел текучести σ0,2 которых

различается на порядок, расчет и сравнение полученных

кривых
”
напряжение−деформация“, построение зависи-

мостей изменения дислокационной плотности, потенци-

альной энергии системы, скорости деформации в зави-

симости от степени деформации, определение влияния

5% вакансий и примеси водорода на деформационные

кривые и плотность дислокаций.

2. Методика измерений

Моделирование проводилось с использованием вычис-

лительного пакета LAMMPS [24], обработка расчетных

данных выполнена при помощи Open Visualization Tools

OVITO [25].
Для ориентировки [1101] (здесь и далее

G ориентировка) моделируемая ячейка размером

9.7× 22.1× 41.4 nm была выбрана в форме прямоуголь-

ного параллелепипеда, ребрам которого соответство-

вали кристаллографические направления X = [1 120],
Y = [1101], Z = [1101]. Для ориентировки [0001] (здесь
и далее A ориентировка) размер прямоугольной

моделируемой ячейки составил 19.1 × 22.1× 31.2 nm,

ребрам которой соответствовали кристаллографические

направления X = [1100], Y = [1120], Z = [0001]. Вакан-
сии вводились путем удаления атомов.

Параметры гексагональной кристаллической решет-

ки для магния принимались равными a = 0.32 nm,

c = 0.52 nm.

Для расчета поведения системы взаимодействующих

частиц, в качестве которых выступают отдельные ато-

мы, в рамках метода молекулярной динамики решалась

система классических уравнений движения Ньютона

mi
d2
ri(t)
dt2

= Fi , (1)

где i — номер атома; mi — масса i-атома; r− —

радиус-вектор i-атома; Fi — равнодействующая всех сил,

действующих на i-атом. Для расчетов использовался

алгоритм Верле.

Граничные условия вдоль ортогональных направлений

принимались свободными, чтобы включить в рассмот-

рение выход дислокаций на свободные поверхности

моделируемых нанокристаллитов.

Одноосное сжатие осуществлялось путем переопре-

деления скоростей атомов, находящихся в приповерх-

ностных торцевых слоях толщиной 0.52, 0.62 nm, что

суммарно составило около 1.7%, 1.5% (для A, G нано-

кристаллов соответственно) от расстояния вдоль кри-

сталлографической оси Z моделируемых ячеек; толщи-

на приповерхностного слоя, перпендикулярного оси Z
подбиралась эмпирически, (исходя из оптимального вре-

мени расчета). Вдоль оси Z лабораторной системы
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Таблица 1. Физические свойства магния (экспериментальные данные и расчет при помощи потенциалов [26], [27], [28]

Свойства
a (HCP), c/a Ecoh, C11 , C12 , C44, C13 , C33 , C66 , 1Efcc→hep,

�

A eV/at. GPa GPa GPa GPa GPa GPa eV/at.

Эксп. 3.186 1.622 1.510 63.5 26.0 18.4 21.7 66.5 18.75 0.013

Sun [26] 3.184 1.628 1.529 69.6 25.3 12.8 16.0 69.5 22.15 0.012

Liu [27] 3.206 1.623 1.516 61.8 25.9 18.2 21.9 67.5 17.95 0.015

Smirnova [28] 3.188 1.633 1.527 52.0 18.5 14.9 16.0 74.0 16.70 0.006

координат проекции скоростей атомов нагружаемых

слоев были фиксированы, для скоростей атомов вдоль

других кристаллографических направлений ограничения

не накладывались. Модули скоростей соответствовали

величине V = 5m/s, а направления в различных слоях

были ориентированы в сторону центра моделируемой

системы. Этим задавалось одноосное сжатие образца

вдоль кристаллографической оси Z с постоянной ско-

ростью 10m/s. В направлении осей X и Y лаборатор-

ной системы координат проекции скоростей атомов в

торцевых слоях равнялись нулю. Механическая работа

над кристаллом при сжатии совершалась, полная и

потенциальная энергии не сохранялись.

Для выбранных потенциалов [26–28] характерно хо-

рошее согласие расчетных и экспериментальных дан-

ных для параметров решетки, отношения c/a , упругих
модулей, энергии фазового перехода, энергии когезии

(табл. 1).
Для определения векторов Бюргерса, возникающих в

кристаллите дислокаций, использовался алгоритм DXA

(Dislocation Extraction Algorithm) [29].
Для перехода от атомистического представления по-

верхности ячейки магния к континуальному, применялся

модификатор сonstruct surface mesh [30], который созда-

ет многогранную сетку вокруг набора частиц, состав-

ляющих моделируемую ячейку. Помимо визуализации,

геометрического создания поверхности, модификатор

позволяет количественно измерять объем твердого тела,

площадь поверхности, пористость, разделяя простран-

ство на внутреннюю и внешнюю области.

Радиус зонда Ra , как параметр, позволяющий отделить

кристаллографические поры от макропор, трещин, по-

лостей в твердом теле, принимается равным 4 и 6�A,

а уровень сглаживания — 8 ед. изм.

С целью классификации атомов кристаллических си-

стем использовался алгоритм CNA (Сommon Neighbor

Analysis) [31], который позволяет получить информацию

о гренецентрированной кубической (ГЦК), объемно-

центрированной кубической (ОЦК), гексагональной

плотноупакованной (ГПУ), либо икосаэдрической ко-

ординациях атомов, посредством анализа взаимосвязи

центрального атома с ближайшими соседями (ближай-
шего окружения атома). Характерное расстояние (cutoff
radius, принималось равным расстоянию между атомами

первой и второй координационных сфер, 3.8�A) опреде-

ляет пары связанных атомов.

3. Результаты моделирования

3.1. Рельеф поверхности

Рассчитана эволюция рельефа макроповерхности мо-

делируемых нанокристаллитов магния A и G ориенти-

ровок. На рис. 1, a, b, в показан рельеф поверхности

монокристалла A ориентировки при ε = 2.8, 9.2, 15.1%

соответственно.

На рис. 1, c, d, e показан рельеф поверхности мо-

нокристалла G ориентировки при ε = 2.8, 9.2, 15.1%

соответственно. Пластическое течение локализовано и

сосредоточено в некоторых микрообъемах нанокристал-

литов. Видны параллельные полосы, расположенные под

углом примерно 45◦ к оси нагружения OZ для обеих

ориентировок. Эти полосы зарождаются от боковой

поверхности моделируемого кристаллита, после чего

прорастают через все сечение образца, наблюдаются

экспериментально, и получили название полос Чернова–
Людерса [32].

Определена динамика доли поверхностных атомов
1N
N

в объеме V моделируемой ячейки в процессе деформи-

рования (табл. 2). Приведены значения
1N
N для радиуса

z

x

y

a b c

d e f

Рис. 1. Изменение микрорельефа поверхности моделируемых

нанокристаллитов магния в процессе пластической деформа-

ции сжатием a, b, c — A ориентировка. ε = 2.8%, 9.2%, 15.1%

соответственно; d, e, f — G ориентировка. ε = 4.5%, 8.2%, 14%

соответственно.
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Таблица 2. Изменение доли поверхностных атомов
1N
N в зависимости от Ra

Параметр Ra ,�A ε = 2.8% ε = 9.2% ε = 15.1% ε = 4.5% ε = 8.2% ε = 14.0%

1N
N

4 0.026 0.025 0.025 0.035 0.034 0.032

6 0.026 0.025 0.025 0.035 0.033 0.032

зонда Ra равного 4 и 6�A. Согласно табл. 2 в процессе

деформирования доля поверхностных атомов в общем

объеме атомов уменьшается и практически не зависит

от Ra .

3.2. Диаграммы напряжение σ -деформация ε

На рис. 2, 3 приводятся расчетные деформационные

кривые для изначально бездефектных нанокристаллов A
и G ориентировок, построенные с использованием двух

потенциалов межатомного взаимодействия [26,27]. Диа-
граммы построены в условных координатах, когда сте-

пень деформации ε приводится в относительных едини-

цах ε = 1HZ
HZ

, рассчитанных как отношение убыли 1HZ

длины ячейки вдоль оси деформирования Z к исходной

длине HZ вдоль направления Z.
Деформационные диаграммы в истинных и условных

координатах, совпадают при малых значениях
1l
l0
, где

1l — удлинение образца, l0 — начальная длина образца,

поскольку

ln

(

1 +

(

l
l0

− 1

)

)

≈

(

l
l0

− 1

)

=
1l
l0
, при l → l0. (2)

В настоящей работе максимальная степень деформа-

ции не превосходит 20%. Напряжение σ на диаграммах

приводится в безразмерных единицах измерения
σ

σmax
,

где σmax — это максимальное напряжение для каждой

деформационной схемы.

Рассмотрим случай A ориентировки и идеального мо-

нокристалла. В этом случае деформационная диаграмма

σ−ε представлена на рис. 2. Для кривой ASun при

изменении степени деформации ε в интервале от 0

до 0.04 идет процесс упругого деформирования, чему,

согласно закону Гука, соответствует линейный участок.

На участке кривой, соответствующем упругому дефор-

мированию, проявляется зубчатость (пилообразность).
После зарождения дислокаций при σ = σmax со сво-

бодной поверхности кристалла [13] функциональные

зависимости
σ

σmax
= σ

σmax
(ε) претерпевают разрыв в точ-

ке, где значения
σ

σmax
= σ

σmax
(ε) уменьшаются скачком

от σ = σmax до σ = 0.1 · σmax. Дальнейшая деформация

протекает при напряжениях, не превышающих величины

σ = 0.15 · σmax. При 0.05 ≤ ε ≤ 0.16 напряжения прини-

мают значения в интервале 0.1 ≤ σ
σmax

≤ 0.16, кривая

пластического хода также имеет зубчатость. При ε = 0.1
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Рис. 2. Кривые напряжение σ−деформация ε для A ориенти-

ровки. Потенциал Sun [26] (жирная линия) и Liu [27] (тонкая
линия).
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Рис. 3. Кривые напряжение σ−деформация ε для G ориен-

тировки. Межатомный потенциал Sun [26] (жирная линия) и

Liu [27] (тонкая линия).

зубчатость резко меняет характер, который приобретает

преимущественную ступенчатость, кривая петляет и

имеет возвратный характер. При ε = 0.16 напряжения,

необходимые для деформации в 10 раз меньше напряже-

ний, требуемых для зарождения дислокаций.

Кривая ALiu отличается от кривой ASun тем, что

напряжения деформации после образования дислокаций

составляют σ = 0.5 · σmax, при этом напряжения резко и
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скачкообразно меняются в интервале 0.4 ≤ σ
σmax

≤ 0.65.

Пик смещен вправо на 0.01 по оси абсцисс.

В случае G ориентировки и идеального монокристал-

ла деформационная диаграмма σ−ε представлена на

рис. 3. Для межатомного потенциала [26] при изменении

степени деформации ε в интервале от 0 до 0.04 идет

процесс упругого деформирования, чему, согласно зако-

ну Гука, соответствует линейный участок.

После зарождения дислокаций при σ = σmax со сво-

бодной поверхности кристалла, напряжения, достаточ-

ные для продолжения пластического течения скачком

уменьшаются до σ = 0.012 · σmax, дальнейшая деформа-

ция протекает при напряжениях, не превышающих вели-

чины σ = 0.075 · σmax. При 0.05 ≤ ε ≤ 0.16 напряжения

принимают значения в интервале 0.012 ≤ σ
σmax

≤ 0.075.

При ε = 0.14 напряжения, необходимые для деформа-

ции превосходят таковые в момент образования первых

дислокаций более чем в 2.5 раза.

Для потенциала [27] напряжения деформации после

образования первых дислокаций находятся в интервале

0.16 ≤ σ
σmax

≤ 0.24, пик смещен вправо на 0.01 по оси

абсцисс. Кривая пластического хода соответствует на-

пряжениям в 2−4 раза большим, чем для межатомного

потенциала [26].

3.3. Диаграммы напряжение σ−деформация ε

для нанокристаллов с 5% дефектов

В моделируемые кристаллиты A и G ориентировок

были введены 5% точечных дефектов (вакансий) от

общего числа атомов, после чего были рассчитаны

деформационные кривые подобные представленным на

рис. 2, рис. 3. Видно, что ход деформационных кривых

претерпел кардинальные изменения (рис. 4).
Качественно расчетные деформационные кривые

(рис. 4) для кристаллов с 5% вакансий имеют тот

же вид, что и кривые для бездефектных кристаллов

(рис. 2, рис. 3). Однако скачок напряжений явля-

ется двухступенчатым (потенциал Sun). Первая сту-

пень соответствует резкому падению при практиче-

ски неизменном значении степени деформации от

σ = σmax до σ = (0.3−0.5) · σmax, вторая ступень —

более плавное изменение деформирующих напряже-

ний от σ = (0.3−0.5) · σmax до σ = 0.2 · σmax при

0.04 ≤ ε ≤ 0.07. Когда ε > 0.07, то напряжение пласти-

ческого течения практически неизменно и оказывается

выше напряжения для бездефектного нанокристалла в

2−3 раза. Видно, что напряжения пластического течения

для A ориентировки несколько выше, чем для G ориен-

тировки.

Потенциал Liu демонстрирует завышенное в 2−4 раза

напряжение пластического течения по сравнению с

потенциалом Sun.

Для определения влияния типа точечных дефектов

(вакансии и примесные атомы водорода) на деформаци-

онные кривые был произведен расчет для A и G нанокри-
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Рис. 4. Кривые напряжение σ−деформация ε для A и G ориен-

тировок с 5% вакансий (ASun, GSun — межатомный потенциал

Sun [26], ALiu, GLiu — межатомный потенциал Liu [27]).
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Рис. 5. Кривые напряжение σ−деформация ε для A и G ориен-

тировок с 5% точечных дефектов (вакансий или примесных

атомов водорода). Межатомный потенциал Смирновой [28].

сталлов с 5% вакансий и 5% примесных атомов водорода

с использованием потенциала Смирновой [28] (рис. 5).

Кривая ASmirnova
vac при ε < 0.04 демонстрирует линей-

ный рост, при 0.04 ≤ ε ≤ 0.06 — двухступенчатое рез-

кое падение деформирующих напряжений до 0.55, при

ε > 0.06 напряжения плавно уменьшаются в пределах

0.28 ≤ σ
σmax

≤ 0.55.

Кривая GSmirnova
vac при ε < 0.045 демонстрирует ли-

нейный рост, при 0.045 ≤ ε ≤ 0.1 — двухступенчатое

плавное падение деформирующих напряжений до 0.1,

при ε > 0.1 напряжения выходят на плато
σ

σmax
= 0.1.

Кривая ASmirnova
H при ε < 0.04 демонстрирует линей-

ный рост, при 0.04 ≤ ε ≤ 0.06 — одноступенчатое рез-

кое падение деформирующих напряжений до 0.55, при

ε > 0.06 напряжения плавно уменьшаются в пределах

0.28 ≤ σ
σmax

≤ 0.55.
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Таблица 3. Расчетные количественные характеристики деформационных кривых монокристаллов магния σmax, σmin,

1ε = εmin − εmax,
σmax

σmin
,

σ̃
σmax

при скорости деформации равной 109 s−1

Параметр σmax, GPa σmin, GPa 1ε = εmin − εmax

σmax

σmin

σ̃
σmax

, GPa

ASun 3.55 0.36 0.0063 8.9 0.12

GSun 3.16 0.04 0.0071 77.97 0.056

ASun
vac 1.8 0.3 0.04 6 0.19

GSun
vac 2.3 0.34 0.02 6.7 0.15

ALiu 2.4 0.97 0.01 2.49 0.44

GLiu 2.19 0.26 0.01 8.5 0.21

ALiu
vac 0.43 0.32 0.005 1.36 0.8

GLiu
vac 1.24 0.77 0.048 1.61 0.7

Mg−HSmirnova
0001 1.6 0.8 0.012 3.2 0.57

MgSmirnova
0001 1.66 1 0.01 1.61 0.53

Mg−HSmirnova
1101

2.82 0.34 −0.07 8.3 0.19

MgSmirnova
1101

2.5 1.4 0.01 1.79 2.26

Кривая GSmirnova
H при ε < 0.055 демонстрирует ли-

нейный рост, при ε = 0.055 одноступенчатое падение

деформирующих напряжений до 0.1, при ε > 0.1 напря-

жения выходят на плато
σ

σmax
= 0.1.

Введем некоторые количественные характеристики

расчетных деформационных кривых. Максимальное на-

пряжение σmax, соответствующее напряжению зарож-

дения дислокаций, определяется как lim
ε→ε−0

σ (ε) = σmax,

а минимальное напряжение, соответствующее началу

пластической деформации σmin, — lim
ε→ε+0

σ (ε) = σmin.

Разность 1 между напряжениями σmin и σmax рассчиты-

вается как 1 = σmax − σmin. Ширину перехода от упругой

деформации к пластической положим ε = εmin − εmax.
σmax

σmin
— отношение максимального напряжения, соответ-

ствующего упругой деформации к минимальному напря-

жению, соответствующему пластической деформации.

Все перечисленные выше деформационные характе-

ристики рассчитаны для A и G ориентировок с 5%

точечных дефектов и без дефектов и сведены в табл. 3.

Экспериментальное отношение пределов текучести A
и G ориентировок при низких скоростях деформации

составляет
σ A
0.2EXP

σG
0.2EXP

= 0.34, что в 4 раза превышает от-

ношение
σ A
min

σG
min

.

3.4. Эволюция дислокационной плотности

Физическая величина скалярной плотности дислока-

ций ρV рассчитывалась как отношение суммарной дли-

ны Ltot
6 дислокационных сегментов в каждый момент

времени к объему V кристаллита

ρv =
Ltot
6

V
. (3)

Построены кривые изменения дислокационной плот-

ности с использованием потенциалов [26,27] для

A ориентировки для бездефектных нанокристаллов и

нанокристаллов с 5% вакансий (рис. 6).
Для кривой ASun до степени деформации, рав-

ной ε = 0.045, идеальный нанокристалл не содержит

дислокаций (область упругого деформирования). При

ε = (0.045−0.050) увеличение суммарной длины Ltot
6

дислокационных сегментов происходит скачкообразно

до величины ρ = 1013 cm−2. При ε = 0.16 суммарная
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Рис. 6. Эволюция дислокационной плотности в процессе

деформирования A нанокристалла. ASun — межатомный потен-

циал [26], бездефектный кристалл; ASun
vac — межатомный потен-

циал [26], 5% вакансий; ALiu — межатомный потенциал [27],
бездефектный кристалл.
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Рис. 7. Эволюция дислокационной плотности в процессе

деформирования G нанокристалла. GSun — межатомный потен-

циал [26], бездефектный кристалл; GSun
vac — межатомный потен-

циал [26], 5% вакансий; GLiu — межатомный потенциал [27],
бездефектный кристалл; GLiu

vac — межатомный потенциал [27],
5% вакансий.

длина дислокационных сегментов составляет около

Ltot
6 = 3µm в объеме V = 1.4 · 10−14 mm3, что соответ-

ствует ρ = 2 · 1013 cm−2. Наблюдается накопление дис-

локаций в объеме.

Для кривой ASun
vac при ε < 0.045 зафиксирована нену-

левая плотность дислокаций. При ε = (0.045−0.075)
увеличение суммарной длины Ltot

6 дислокационных сег-

ментов происходит скачкообразно в два этапа от

0 до ρ = 5 · 1012 cm−2 и от ρ = 5 · 1012 cm−2 до

ρ = 1.4 · 1013 cm−2. При деформации до ε = 0.16 не

наблюдается накопление дислокаций в объеме, а неко-

торый спад до величины ρ = 1013 cm−2 .

Для кривой ALiu при ε < 0.05 зафиксирована нену-

левая плотность дислокаций. При ε = (0.045−0.075)
увеличение дислокационной плотности происходит скач-

кообразно до ρ = 2 · 1012 cm−2 и пластическое течение

осуществляется при значениях ρ того же порядка. При

расчетах деформации A нанокристалла с дефектами [27]
плотность дислокаций имеет величину порядка 106, что

с учетом выбранного на рис. 6 масштаба, не сравнимо с

приведенными на рис. 6 значениями.

Построены кривые изменения дислокационной плот-

ности с использованием потенциалов [26,27] для

G ориентировки для бездефектных нанокристаллов и

нанокристаллов с 5% вакансий (рис. 7).

Для кривой GSun при ε < 0.04 дислокаций не наблю-

далось, при ε = 0.04 дислокационная плотность ρ меня-

ется скачком до ρ = 2.25 · 1013 cm−2. При увеличении

степени деформации значение плотности ρ меняется

скачкообразно и не превышает ρ = 2 · 1013 cm−2.

Для кривой GLiu при ε < 0.05 дислокаций не наблю-

далось, при ε = 0.05 дислокационная плотность ρ ме-

няется скачком до ρ = 1.5 · 1013 cm−2. При увеличении

степени деформации значение плотности ρ меняется

скачкообразно и не превышает ρ = 2 · 1013 cm−2.

Для кривой GSun
vac при ε < 0.04 дислокаций не на-

блюдалось, при ε = 0.04 дислокационная плотность ρ

меняется скачком до ρ = 5 · 1012 cm−2. При увеличении

степени деформации значение плотности ρ меняется

скачкообразно и не превышает ρ = 1013 cm−2.

Ход кривой GLiu
vac кардинально отличается от хода

кривых GSun, GSun
vac , GLiu. Значения ρ не превышают

5 · 1013 cm−2.

3.5. Изменение скорости деформации
и потенциальной энергии
в процессе деформации

Модуль мгновенной скорости деформации |ε̇| модели-
руемых нанокристаллитов рассчитывался как

ε̇ =

∣

∣

∣

∣

li − li+1

1τ · l0

∣

∣

∣

∣

, (4)

где l0 — исходная длина моделируемого кристаллита,

li — длина на i-м шаге, 1τ — время, за которое длина

образца изменилась от li до li+1.
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Рис. 8. Модуль скорости деформации в процессе деформа-

ции (a), и соответствующее изменение нормированной потен-

циальной энергии
E

Emax
(b) для A-монокристаллов, межатом-

ный потенциал [26].
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Рис. 9. Модуль скорости деформации с течением процесса

деформации (a), и соответствующее изменение потенциальной

энергии (b) для G-монокристаллов, межатомный потенци-

ал [26].

На рис. 8, a показана зависимость скорости ε̇ деформа-

ции от степени деформации (для удобства здесь и далее

зависимость от времени τ заменили на зависимость от

степени деформации ε) для A ориентировки и межатом-

ного потенциала [26].
Видно (рис. 8, a), что деформационная скорость ε̇

постоянна при ε < 0.1 и равна 3 · 108 s−1. При ε > 0.1

характер кривой принимает неустойчивый характер, на

кривой можно наблюдать аномальные скачки, макси-

мальный из которых соответствует скорости деформа-

ции, почти на порядок превосходящий средний модуль

скорости | ˜̇ε| = 6.3 · 108 s−1. Остальные скачки превос-

ходят среднюю скорость в 2−8 раз. Модуль скорости

принимает значения в интервале 0 < |ε̇| < 3.8 · 109 s−1.

На рис. 8, b показано изменение нормированной по-

тенциальной энергии E/Emax системы атомов в зави-

симости от ε для A ориентировки, межатомный по-

тенциал [26]. Локальный максимум наблюдается при

ε = 0.05, что соответствует зарождению дислокаций.

При 0.05 < ε < 0.06 наблюдается монотонное убывание

потенциальной энергии, а при ε > 0.06 виден слабый

монотонный рост. При ε > 0.1 кривая принимает харак-

терную пилообразную форму с горизонтальной компо-

нентой зубчатости (вставка на рис. 8, b).

На рис. 9, a показана зависимость скорости ε̇ дефор-

мации от степени деформации для G ориентировки,

межатомный потенциал [26].
Видно (рис. 9, a), что деформационная скорость ε̇

постоянна при ε < 0.045 и равна 2.4 · 108 s−1. При

ε > 0.045 на кривой наблюдаются аномальные скачки,

максимальный из которых соответствует скорости де-

формации, почти на порядок превосходящий средний мо-

дуль скорости | ˜̇ε| = 6.3 · 108 s−1. Остальные скачки пре-

восходят среднюю скорость в 2−8 раз. Модуль скорости

принимает значения в интервале 0 < |ε̇| < 3.8 · 10−9 s−1.

На рис. 9, b показано изменение нормированной по-

тенциальной энергии E/Emax системы атомов в зави-

симости от ε для A ориентировки, межатомный по-

тенциал [26]. Локальный максимум наблюдается при

ε = 0.05, что соответствует зарождению дислокаций.

При 0.05 < ε < 0.06 наблюдается монотонное убывание

потенциальной энергии. При ε > 0.06 виден слабый

монотонный рост. При ε > 0.1 кривая принимает харак-

терную пилообразную форму с горизонтальной компо-

нентой зубчатости (вставка на рис. 8, b).
Для G ориентировки наблюдается другая картина.

Аномальные скачки скорости немногочисленны, меж-

дислокационное взаимодействие сказывается в меньшей

степени, деформирование как процесс протекает более

однородно.

4. Обсуждение результатов

Свидетельство неоднородности деформации на на-

чальных этапах моделирования — это образование па-

раллельных полос, расположенных под углом пример-

но 45◦ к оси нагружения (рис. 1). Экспериментально
такие полосы наблюдаются (полосы Чернова−Людер-

са) в виде узких тонких линий на полированной или

шлифованной поверхности образца при достижении пре-

дела текучести. Такие полосы, как и другие эффекты,

сопряженные с неоднородностью и неустойчивостью

деформации, свидетельство локализованной пластично-

сти, регистрируются методом цифровой статистической

спекл-фотографии. Этим методом удается in situ реги-

стрировать области, в которых при заданном приросте

общей длины образца локализуется деформация мате-

риала [32].
На микроскопическом уровне неоднородность дефор-

мации очевидна: движение дислокаций является скачко-

образным. На макроскопическом уровне свидетельством

неоднородности являются полосы Чернова−Людерса,

полосы скольжения, ямки травления, эффект Порте-

вена−ЛеШателье. Последний характерен для сплавов

и заключается в повторяющемся возникновении лока-

лизованных или распространяющихся деформационных

полос, вызывающих скачки деформации на деформаци-

онных кривых [33].
Экспериментально деформационные кривые

”
напря-

жение σ−деформация ε“ строятся для низких и средних

скоростей деформации (до v ≈ 103 s−1) для металлов и
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сплавов с исходной дефектной структурой, и характери-

зуют деформационное поведение материалов под нагруз-

кой. Для высоких (v > 103 s−1) скоростей деформации

такие кривые экспериментально не строятся.

Деформационным кривым (рис. 2, 3, 4, 5) ставились

в соответствие расчеты по изменению дислокационной

плотности (рис. 6, рис. 7), деформационной скорости

(рис. 8, a, 9, a) и потенциальной энергии (рис. 8, b, 9, b).

Непосредственно (для оценки упрочнения материала)
измерить суммарную длину дислокационных сегментов

в объеме кристаллита экспериментально невозможно

(используются методики, позволяющие косвенно опре-

делить указанную величину). В настоящей работе рас-

считывается дислокационная плотность как отношение

суммарной длины дислокационных сегментов к объему

моделируемой ячейки.

Деформация бездефектных кристаллов в упругой об-

ласти (потенциал Sun) сопровождается линейным ро-

стом деформирующих напряжений (рис. 2, 3), отсутстви-
ем дислокаций (рис. 6, 7), ростом потенциальной энер-

гии (рис. 8, b, рис. 9, b), при этом скорость деформации

является константой (рис. 8, a, 9, a). При достижении

напряжений σmax происходит зарождение дислокаций.

После чего в узкой области 1ε деформирующее напря-

жение падает скачком до σmin, а дислокационная плот-

ность ρ возрастает скачком до ρ ≈ 1013 cm−2. При этом

потенциальная энергия падает, а деформационная ско-

рость продолжает оставаться практически неизменной.

С дальнейшим ростом степени деформации, дислокаци-

онная плотность и потенциальная энергия возрастают,

скорость деформации локально меняется скачками и, в

общем случае, может достигать отрицательных значе-

ний, деформирующие напряжения примерно постоянны

и достигают 0.2σmax.

Наличие вакансий влияет на резкое скачкообразное

падение деформирующего напряжения в узкой обла-

сти 1ε, теперь оно происходит в два этапа. Первый этап,

как и в случае бездефектного нанокристалла, связан с

резким падением потенциальной энергии, связанной с

образованием дислокаций, но при наличии в системе ва-

кансий с некоторого момента образованные дислокации

начинают взаимодействовать в вакансиями, происходит

аннигиляция, и потенциальная энергия повышается, для

последующей деформации требуются более высокие

напряжения, чем в случае, если бы аннигиляции не

происходило. Введение вакансий способствует размы-

тию перехода от деформирования при максимальном

напряжении σmax к деформированию при минимальном

напряжении σmin.

Кривые дислокационной плотности для нанокристал-

лов с вакансиями (рис. 4) (для обеих ориентировок) ле-
жат заметно ниже кривых для изначально бездефектных

кристаллов.

Наличие вакансий понижает напряжения зарождения

дислокаций σmax в 1.5−2 раза, но затрудняет скольжение

дислокаций, увеличивая среднее значение напряжений

для скольжения
σ̃

σmax
в 1.5−3 раза, последнее связано

с аннигиляцией вакансий и образующихся дислокаций:

носителей деформации становится меньше и напряже-

ния пластического течения возрастают.

Наличие примесных атомов водорода (рис. 5) влечет

зарождение дислокаций при меньших степенях деформа-

ции, при этом σmax не изменяется (A ориентировка), ли-
бо на несколько процентов возрастает (G ориентировка).
Расчет показывает, что G ориентировка более пла-

стична, чем A ориентировка. Во-первых, напряжения
σ̃

σmax
для A ориентировки заметно выше, чем для

G ориентировки для всех рассмотренных потенциалов

межатомного взаимодействия и наличие дефектов на

это не влияет. Во-вторых, эволюция дислокационной

плотности для G ориентировки характеризуется накоп-

лением дислокаций и их спадом, чему соответствует

колебание плотности в широких пределах, при прак-

тически неизменном уровне плотности с увеличением

дислокационной плотности. Для A ориентировки дис-

локационная плотность имеет стабильный монотонный

рост. Значит, для A ориентировки характерно накопле-

ние дислокаций в объеме, а для G — выход дисло-

каций, осуществляющих пластическую деформацию на

свободную поверхность. Дислокации в объеме, которые

не могут выйти на поверхность — это дислокационные

барьеры, для преодоления которых требуются повышен-

ные напряжения.

Экспериментально установлено, что максимальные

значения для плотности дислокаций не превосходят

1013 cm−2. Можно предположить, что плотность дисло-

каций 1013 cm−2 является естественным пределом для

кристаллической решетки монокристалла.

Потенциал Liu демонстрирует завышенное в 2−4 раза

напряжение пластического течения по сравнению с по-

тенциалом Sun. При этом кривые дислокационной плот-

ности принимают низкие значения. Для A ориентировки

околонулевые, для G ориентировки порядка 1012 cm−2.

Потенциал Sun лучше описывает деформационное пове-

дение магния в целом, чем потенциал Liu.

Кривые модуля скорости имеют неустойчивый ха-

рактер, наблюдаются локальные скачки в процессе де-

формации. До момента зарождения дислокаций были

достигнуты большие (сдвиговые) напряжения, которые

обеспечили разгон дислокаций до больших скоростей.

В результате скорость пластической деформации за счет

движения дислокаций значительно превышает скорость

внешней (заданной) деформации, с которой произво-

дится сжатие — скорость деформации может оказаться

отрицательной. Аномальные скачки скорости также как

и неустойчивый характер кривой
E

Emax
(ε) свидетельству-

ют о междислокационном взаимодействии в процессе

сжатия, преодолении дислокационных барьеров. Для

G ориентировки, дислокационных барьеров не наблюда-

ется экспериментально и при данном расчете. Скорость

для этой ориентировки почти постоянна с редкими

выбросами значений. Для A ориентировки с преодо-
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лением плотности в 2 · 1013 cm−2 наблюдается резкое

изменение скорости деформации, начиная с ε = 0.1.

При ε > 0.1 наблюдалось образование дислокационных

конфигураций, которые, по-видимому, и обуславливают

аномальные выбросы скорости, а также горизонтальную

компоненту зубчатости на кривой зависимости потенци-

альной энергии.

Известно, что [0001]-монокристаллы магния в ре-

зультате пластического деформирования образуют дис-

локационные барьеры, электронно-микроскопически на-

блюдаемые в качестве прямолинейных дислокаций [6],
молекулярно-динамически рассчитываемые в качестве

размазанного (в двух либо трех плоскостях) ядра

(c + a)-дислокаций [34].
Временная зависимость скорости деформации являет-

ся показателем, позволяющим выявить неоднородность

деформационных процессов. С одной стороны, скорость

является макрохарактеристикой, которую легко задать

внешним образом. С другой стороны, изменение де-

формационной скорости от момента к моменту, при

постоянном внешнем усилии, показывает различия и

неоднородность пластического течения.

5. Заключение

Проведено атомистическое моделирование деформа-

ции сжатием идеальных [0001]-нанокристаллов магния

и [1101]-нанокристаллов при T = 300−375K.

Пластическое течение магния, как и любого другого

металла, содержит в себе три уровня: микроскопиче-

ский, связанный с движением дислокаций и дискли-

наций, двойников; макроскопический, соответствующий

усредненному пластическому отклику в континуальном

приближении, и мезоскопический, физический масштаб

которого связан с природой кооперативных явлений.

Описания пластичности на микро- и макроуровне од-

нозначно не связаны и требуют исследований, которые

позволили бы осуществить переход от атомистическо-

го представления пластической деформации к конти-

нуальному.

Построены расчетные кривые напряжение-деформа-

ция для указанных ориентировок. Характер кривых

имеет общие черты. Линейный рост напряжения при

низких степенях деформации скачком выходит на плато.

Средние напряжения деформации при этом отличаются

от максимального на порядок для [0001]-нанокристаллов
и на два порядка для [1101]-нанокристаллов (потен-
циал Sun). Показано, что зарождение и скольжение

дислокаций протекает при более высоких напряжени-

ях для [0001]-нанокристаллов чем для [1101]-нанокрис-
таллов.

Рассчитаны кривые зависимости скорости деформа-

ции от степени деформации. [1101]-нанокристаллы де-

формируются при практически одинаковой скорости

ε̇ ≈ 2.4 · 108 s−1. на кривой наблюдаются несколько ано-

мальных скачков скорости. [0001]-нанокристаллы дефор-

мируются при постоянной скорости ε̇ ≈ 3 · 108 s−1 до

степени деформации ε = 0.1, после чего скорость прини-

мает значения в широком диапазоне 0 < ε̇ < 4 · 109 s−1.

Роль междислокационного взаимодействия в процессе

деформирования велика для [0001]-нанокристаллов, для
[1101]-нанокристаллов незначительна.

Рассчитано изменение дислокационной плотности в

процессе деформации. Показано, что в случае [0001]-
и [1101]-нанокристаллов магния накопление дислока-

ций не превышает плотности в 1013 cm−2. Однако для

[0001]-нанокристаллов происходит монотонное накопле-

ние дислокаций в объеме, в то время как для [1101]-нано-
кристаллов происходит накопление и сброс дислокаций,

что позволяет поддерживать уровень дислокационной

плотности на постоянном уровне ρ = 2 · 1013 cm−2.

Наличие точечных дефектов влияет на ход расчетных

деформационных кривых. Ввиду аннигиляции дисло-

каций и вакансий напряжения пластического течения

выше, чем в случае исходных бездефектных нанокри-

сталлов.
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