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Теоретически исследуются процессы зарождения дисклинационных диполей и наноскопических трещин
(нанотрещин) в деформируемых нанокерамиках. Показано, что дисклинационные диполи образуются на
границах зерен при межзеренном скольжении в нанокерамиках. Исследованы геометрические особенности
зарождения дисклинационных диполей. Произведен расчет условий, при которых зарождение нанотрещин
вблизи дисклинационных диполей является энергетически выгодным в нанокерамиках α-Al2O3 (корунд) и
3C-SiC (кубическая фаза карбида кремния), а также рассчитаны равновесные длины таких нанотрещин.
Показано, что равновесные длины нанотрещин могут быть сравнимы с размером зерна. Поэтому такие
нанотрещины могут объединяться, вызывая в конечном счете хрупкое разрушение нанокерамик.
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1. Введение

Физическая природа необычных механических свойств
нанокристаллических материалов (НКМ) является пред-
метом интенсивных экспериментальных и теоретиче-
ских исследований (см., например, [1–11]). НКМ обычно
характеризуются очень высокой прочностью и вместе
с тем имеют низкую пластичность. Такая комбинация
механических характеристик во многом связана с подав-
лением обычного решеточного дислокационного сколь-
жения в НКМ вследствие наномасштабных эффектов
и влияния внутренних поверхностей раздела (см. [11]
и обзоры [12–14]). В отсутствие решеточного дислока-
ционного скольжения в НКМ действуют альтернатив-
ные механизмы пластической деформации, прежде всего
межзеренное скольжение, ротационная деформация и
двойникование [11–14]. Эти механизмы пластической де-
формации эффективно реализуются только при высоких
значениях внешнего напряжения, которые могут вызвать
зарождение нанотрещин, уменьшающих пластичность
материала [15–17]. При этом механизмы зарождения
трещин в НКМ отличаются от стандартного для поли-
кристаллов [18,19] зарождения трещин на дислокацион-
ных скоплениях и других конфигурациях решеточных
дислокаций. Специфические механизмы зарождения тре-
щин в НКМ представляют фундаментальную значимость
для развития физических представлений об уникальных
механических свойствах таких материалов. В стать-
ях [20] разработаны теоретические модели зарождения
нанотрещин в упругих полях зернограничных дислока-
ций, которые формируются в тройных стыках границ
зерен (ГЗ) при межзеренном скольжении. В работе [21]
предложена теоретическая модель, которая схематично

описывает зарождение дисклинационных диполей при
межзеренном скольжении в НКМ и их роль в упроч-
нении таких материалов в процессе деформирования.
В этой работе показано, что дисклинационные диполи
могут приводить к упрочнению НКМ и тем самым
увеличивать их пластичность. Также кратко отмечено,
что зернограничные дисклинационные диполи способны
инициировать зарождение нанотрещин. Основная цель
настоящей работы — разработка детального теоретиче-
ского описания процессов зарождения наноскопических
трещин на дисклинационных диполях в деформируемых
нанокерамиках, которые представляют перспективный
класс НКМ с необычными механическими свойствами.
В рамках предлагаемого теоретического подхода де-
тально исследуется геометрия зарождения дисклинаци-
онных диполей при межзеренном скольжении в НКМ,
а также производится расчет условий, при которых
зарождение нанотрещин вблизи дисклинационных дипо-
лей является энергетически выгодным в нанокерамиках
α-Al2O3 (корунд) и 3C-SiC (кубическая фаза карбида
кремния).

2. Образование дисклинационных
диполей в процессе межзеренного
скольжения в нанокристаллических
материалах

Межзеренное скольжение вносит значимый вклад в
пластическую деформацию НКМ [11–14,22–26]. В пре-
дельном случае высокой степени деформации межзерен-
ное скольжение в НКМ становится кооперативным, т. е.
происходит вдоль мезоскопических поверхностей сколь-
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Рис. 1. Образование дисклинационных диполей при зерногра-
ничном проскальзывании в деформируемом нанокристалличе-
ском материале. a — исходное состояние, b — зернограничное
проскальзывание приводит к образованию дисклинационных
диполей. Левый и правый эллипсы на частях a и b показывают
соответственно участки мезоскопической поверхности сколь-
жения и обычной конфигурации границ зерен, где в результате
зернограничного проскальзывания образуются дисклинацион-
ные диполи. Для простоты искажения кристаллической ре-
шетки, вызванные дисклинационными диполями, не показаны.
τ обозначает величину внешнего сдвигового напряжения,
направление действия которого показано прямоугольником,
окруженным стрелками.

жения — ансамблей ГЗ, выстраивающихся в сплош-
ные плоские поверхности [24–26]. В общем случае
как кооперативное межзеренное скольжение по мезо-
скопическим поверхностям скольжения, так и обычное
локальное зернограничное проскальзывание приводят к
относительным смещениям зерен и соответствующе-
му перемещению тройных стыков в НКМ (рис. 1).
В то же время перемещение тройных стыков в НКМ
приводит к формированию зернограничных дисклина-
ций [20,21], которые способны инициировать зарождение
нанотрещин.

Рассмотрим подробно геометрические особенности
формирования зернограничных дисклинаций в нанокри-
сталлическом образце (рис. 1). Согласно представлени-

ям физической теории ГЗ в твердых телах [27], структу-
ра ГЗ в ее равновесном состоянии соответствует ее разо-
риентировке (разориентировке примыкающих к границе
кристаллитов) и граница не создает дальнодействующие
поля напряжений. Такие поля, однако, возникают при
нарушении соответствия между структурой границы и ее
разориентировкой. В частности, симметричная граница
наклона, имеющая два участка с различными разори-
ентировками (углами наклона), содержит зерногранич-
ную дисклинацию, создающую дальнодействующие поля
напряжений [28]. При этом дисклинация представляет
собой линейный дефект ротационного типа, линия кото-
рого разделяет плоские участки с различными разори-
ентировками [28]. Межзеренное скольжение приводит к
перемещению тройных стыков ГЗ и таким образом со-
здает зернограничные дисклинации. В качестве примера
рассмотрим высокоугловую ГЗ, по которой происходит
кооперативное межзеренное скольжение (см. левые эл-
липсы на рис. 1). При межзеренном скольжении про-
исходит перемещение вертикальной границы наклона
с разориентировкой ω и соответствующего тройного
стыка из его первоначального положения A в новое
положение B (см. левые эллипсы на рис. 1) вдоль
рассматриваемой границы. Структура границы (включая
зернограничные дислокации) на ее участке AB остается
прежней и соответствует ее исходной разориентировке.
В то же время разориентировка кристаллографических
плоскостей зерен, примыкающих к участку AB границы,
изменяется вследствие межзеренного скольжения. Ука-
занная разориентировка уже не соответствует структуре
участка AB границы. Согласно теории дисклинаций в
твердых телах [28], данное несоответствие эквивалентно
формированию диполя клиновых дисклинаций A и B с
мощностями ±ω.

Наряду с зернограничными дисклинациями на мезо-
скопических поверхностях скольжения зернограничные
дисклинации формируются в НКМ при зернограничном
проскальзывании вдоль обычных ГЗ. Механизм образо-
вания таких дисклинаций идентичен таковому в случае
зернограничного проскальзывания по мезоскопическим
поверхностям скольжения в нанокристаллическом об-
разце (рис. 1). Процесс образования зернограничных
дисклинаций проиллюстрирован правыми эллипсами на
рис. 1, показывающими межзеренное скольжение вдоль
ГЗ AC, которое приводит к перемещению тройного
стыка (из положения A в положение B) и может
сопровождаться испусканием решеточных дислокаций.
Как и в случае зернограничного проскальзывания по
мезоскопическим поверхностям скольжения, при этом в
тройных стыках A и B образуются частичные клиновые
дисклинации (см. правый эллипс на рис. 1, b). Дискли-
нации в стыках A и B образуют диполи (см. эллипсы
на рис. 1, b) и создают локальные упругие напряжения,
которые способны инициировать зарождение нанотре-
щин в деформируемых нанокерамиках. Теоретический
анализ такого зарождения будет проведен в следующем
разделе.
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Рис. 2. Геометрия нанотрещины, образованной на дисклина-
ционном диполе.

3. Зарождение нанотрещин
на дисклинационных диполях
в деформируемых НКМ

Рассмотрим процесс зарождения нанотрещин в поле
напряжений диполя дисклинаций с мощностями ±ω,
образованных в результате зернограничного скольжения
(рис. 2). Будем считать, что нанотрещина имеет длину l
и зарождается на дисклинации с мощностью −ω, вдоль
ГЗ в области, где растягивающие напряжения, создава-
емые дисклинационным диполем на берегах трещины,
являются максимальными (рис. 2).

Введем систему координат (x, y), как показано на
рис. 2. В этой системе координат дисклинации с мощ-
ностями ω и −ω лежат на оси x в точках x = −p и 0
соответственно. Для расчета условий роста нанотрещи-
ны воспользуемся энергетическим критерием [18,20]

F > 2γc, (1)

где F — конфигурационная сила (упругая энергия,
высвобождаемая при росте трещины на единицу длины),
γe = γ − γb/2, γ — удельная поверхностная энергия, а
γb — энергия ГЗ на единицу площади. Слагаемое γb

появляется в формуле (1), поскольку зернограничные
трещины поглощают фрагмент ГЗ, характеризуемой из-
быточной удельной энергией.

Для расчета конфигурационной силы F воспользу-
емся стандартным приближением, в рамках которого
материал считается упругоизотропным и имеет модуль
сдвига G и коэффициент Пуассона ν . В рассматривае-
мом случае упругоизотропного материала и плоского
деформируемого состояния конфигурационная сила F
рассчитывается по формуле [18]:

F =
π(1 − ν)l

4G
(σ̄ 2

yy + σ̄ 2
xy), (2)

где σ̄yy и σ̄xy — средневзвешенные значения напряжений
σyy и σxy, создаваемых приложенным напряжением τ и

дисклинационным диполем. Средневзвешенные значения
напряжений σ̄yy и σ̄xy определяются выражением [18]:

σ̄my =
2
πl

l∫
0

σmy(x, y = 0)
√

x
l − x

dx, m = x, y. (3)

Напряжения σxy(x, y = 0) и σyy(x, y = 0) определяют-
ся следующими выражениями [28]: σxy(x, y = 0) = τ ,
σyy(x, y = 0) = Dω ln |(x + p)/x|, где D = G/[2π(1 − ν)].
Подстановка последних выражений для напряжений
σxy и σyy вместе с формулами (2) и (3) в (1) дает
следующее условие энергетически выгодного роста
трещины: q(l̃) > qc, где l̃ = l/p,

q(l̃)= l̃

[(
2(
√

1+ l̃ − 1)
l̃

− ln

√
1 + l̃ + 1√
1 + l̃ − 1

)2

+
(

τ

Dω

)2]
,

(4)
а qc = 32π(1 − ν)γe/(Gpω2).

С помощью формулы (4) мы рассчитали qc и зави-
симость q(l̃) (рис. 3) для τ = 1 GPa, ω = π/6, γb = 0.5γ
и следующих параметров нанокристаллического α-Al2O3

(корунд) [29,30]: G = 169 GPa, ν = 0.23, γ = 1.69 J/m2.
Сплошная и штриховая линии показывают значения
qc для p = 5 и 2 nm соответственно. Как следует из
рис. 3, q(l̃) сначала возрастает, а затем убывает с
ростом l̃ . При p = 2 nm имеем q(l̃) < qc для любой
длины нанотрещины в интервале длин, показанном на
рис. 3 (см. штриховую горизонтальную линию на рис. 3).
В этом случае образование нанотрещины энергетически
невыгодно. Напротив, при p = 5 nm рост нанотрещины
энергетически выгоден, когда ее длина l находится в
некотором интервале le1 < l < le2 (см. сплошную гори-
зонтальную линию на рис. 3). При этом критические
длины le1 и le2 определяются уравнением q(le1,2/p) = qc .
Зарождение и рост нанотрещины в интервале l < le1 тре-
буют термических флуктуаций. Ее последующий рост в
области le1 < l < le2 происходит атермически. Дальней-
ший рост нанотрещины энергетически невыгоден.

Рис. 3. Зависимость параметра q от безразмерной длины
нанотрещины l/p для α-Al2O3. Сплошная и штриховая го-
ризонтальные линии показывают значения параметра qc для
p = 5 и 2 nm соответственно.
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Рис. 4. Зависимости критических длин нанотрещины le1

(1′, 2′) и le2 (1, 2) от мощности дисклинаций ω (a) и плеча
диполя p (b) для случаев нанокристаллических 3C-SiC (1, 1′)
и α-Al2O3 (2, 2′). Зависимости построены для τ = 1 GPa,
γb = γ/2, p = 3 nm (a) и ω = π/4 (b).

Зависимости критических длин нанотрещины le1 и
le2 от мощности дисклинаций ω и плеча диполя p
представлены на рис. 4, a и b соответственно для случаев
нанокристаллических α-Al2O3 и 3C-SiC. Зависимости
построены для τ = 1 GPa, γb = γ/2, p = 3 nm (a) и
ω = π/4 (b). Как видно из рис. 4, при достаточно малых
значениях ω и/или p критические длины le1 и le2 не опре-
делены. В этом случае рост нанотрещины энергетически
невыгоден ни при какой ее длине, т. е. нанотрещина не
формируется. Из рис. 4 также следует, что с увеличени-
ем ω и/или p интервал длин (le1, le2), в котором рост на-
нотрещины энергетически выгоден, расширяется. Заме-
тим, что при достаточно больших значениях мощности
дисклинаций ω критическая длина le1 очень мала, в то
время как равновесная длина le2 нанотрещины сравнима
с размером зерна. Так, для α-Al2O3 с γb = γ/2, ω = π/6,
p = 5 nm и d = 50 nm имеем: le1 ≈ 0.03p = 0.15 nm
(т. е. фактически le1 = 0), а le2 ≈ 5p = d/2. Для 3C-SiC
(характеризуемого следующими значениями парамет-
ров [31]: G = 217 GPa, ν = 0.23 и γ = 1.84 J/m2) при
γb = γ/2, ω = π/6, p = 5 nm и d = 50 nm получаем
le1 ≈ 0, le2 ≈ 6.5p = 0.65d. Иными словами, в этих слу-
чаях равновесная длина le2 нанотрещины равна половине
размера зерна или даже больше. Формирование и слия-

ние таких нанотрещин может вызывать эксперименталь-
но наблюдаемое [11] межзеренное разрушение НКМ.

Как уже отмечено выше, при достаточно больших
значениях p и ω равновесная длина le1 может быть
очень мала (даже меньше межатомного расстояния).
В этом случае возможно безбарьерное зарождение на-
нотрещины, не требующее термических флуктуаций.
Будем полагать, что безбарьерное зарождение нано-
трещины возможно, если длина le1 меньше некото-
рого критического расстояния xm от дисклинации с
мощностью −ω. При этом величина xm определяет-
ся как граница области (x < xm), в которой растя-
гивающие напряжения, создаваемые дисклинационным
диполем в отсутствие нанотрещины, превышают тео-
ретический предел прочности. При x = xm эти на-
пряжения становятся равны теоретическому пределу
прочности. Полагая в первом приближении теорети-
ческий предел прочности равным G/(2π), в системе
координат, изображенной на рис. 2, условие безбарь-
ерного зарождения нанотрещины можно записать в
виде le1 < xm, где длина xm определяется равенством
σyy(xm, y = 0) = G/(2π). Подставляя в последнее равен-
ство соотношение σyy(xm, y = 0) = Dω ln |(xm + p)/xm|,
получаем для xm следующее выражение:

xm =
p

exp[(1− ν)/ω]− 1
. (5)

Из формулы (5), условия le1 < xm и уравнения
q(le1/p) = qc для определения le1 для заданного внеш-
него напряжения и постоянных материала находим
области параметров (ω, p), в которых возможно без-
барьерное зарождение нанотрещины. Эти области па-
раметров в координатах (ω, p) показаны на рис. 5 для
случаев нанокристаллических 3C-SiC и α-Al2O3 при
τ = 1 GPa. Кривые a и b на рис. 5, построенные для
3C-SiC и α-Al2O3 соответственно, отделяют область

Рис. 5. Диаграмма состояния нанокристаллических керамик
3C-SiC и α-Al2O3. Кривые a и b, построенные для 3C-SiC и
α-Al2O3 соответственно, отделяют области параметров (ω, p),
в которых возможно безбарьерное зарождение нанотрещины
(область I, расположенная выше соответствующей кривой), от
областей параметров, где зарождение нанотрещины требует
преодоления энергетического барьера (область II, расположен-
ная ниже соответствующей кривой). Кривые построены для
τ = 1 GPa.
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параметров (ω, p), где происходит безбарьерное зарож-
дение нанотрещины (выше соответствующей кривой),
от области параметров, где зарождение нанотрещины
требует преодоления энергетического барьера (ниже
соответствующей кривой). Как видно из рис. 5, при
малых значениях p(< 2 nm) возможность безбарьерного
зарождения нанотрещины определяется в первую оче-
редь величиной p плеча диполя, в то время как при
больших значениях p(> 5 nm) эта возможность зависит
в первую очередь от мощности дисклинаций ω. В общем
случае из рис. 5 следует, что безбарьерное зарождение
нанотрещин возможно на дисклинационных диполях,
возникших в результате миграции большеугловых ГЗ, в
широком диапазоне параметров (плеча p и мощности
дисклинаций ω) этих диполей.

4. Заключение

Таким образом, межзеренное скольжение в нанокри-
сталлических керамиках вызывает образование в этих
материалах диполей клиновых дисклинаций. Поскольку
межзеренное скольжение обычно является доминирую-
щим механизмом деформации в нанокерамиках [4,11],
диполи клиновых дисклинаций представляют собой ти-
пичные дефектные конфигурации в этих материалах.
При этом дисклинационные диполи создают высокие
упругие напряжения, релаксация которых может проис-
ходить за счет зарождения нанотрещин. Для типичных
нанокристаллических керамик (3C-SiC и α-Al2O3) обра-
зование нанотрещин на дисклинационных диполях с пле-
чом в несколько нанометров возможно, если эти диполи
формируются в результате миграции большеугловых
границ зерен. При достаточно высоких значениях углов
разориентации мигрирующих границ (равных по модулю
мощности дисклинаций, составляющих диполи) может
осуществляться безбарьерное зарождение нанотрещин,
не требующее термических флуктуаций. Равновесная
длина нанотрещин, образующихся на таких границах,
может быть сравнима с размером зерна. Поэтому такие
нанотрещины могут объединяться, приводя к зарожде-
нию и развитию микротрещин. Таким образом, можно
полагать, что зарождение нанотрещин на диполях дис-
клинаций является типичным микромеханизмом разру-
шения в деформируемых нанокерамиках.

Отметим также, что образование нанотрещин требует
наличия высоких напряжений, создаваемых дисклина-
ционными диполями, и является одним из способов
релаксации этих напряжений. Вместе с тем при опре-
деленных условиях в нанокерамиках могут действовать
альтернативные процессы релаксации — диффузия и
испускание решеточных дислокаций из ГЗ. Эти про-
цессы уменьшают высокие напряжения, создаваемые
дисклинационными диполями, и могут подавлять зарож-
дение нанотрещин, улучшая тем самым пластичность
нанокерамик.
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