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Обсуждается теоретически дислокационно-кинетическая модель формирования и распространения в

нанокристаллическом материале (размер зерен 1−100 nm) ударных пластических волн в диапазоне давлений

1−50GPa. Основой модели служит нелинейное уравнение реакционно-диффузионного типа для плотности

дислокаций, включающее в себя процессы размножения, аннигиляции и диффузии дислокаций с учетом

сильного поглощения дислокаций границами нанозерен. Получено решение этого уравнения в виде бегущей

с постоянной скоростью волны плотности дислокаций и найдены зависимости плотности дислокаций

и ширины дислокационного фронта от размера нанозерен и давления в волне. Сравнение найденных

зависимостей с имеющимися в литературе результатами экспериментов и молекулярно-динамического моде-

лирования ударно-деформируемых нанокристаллических материалов показывает хорошее их количественное

согласие.

1. Введение

Нанокристаллические и наноструктурированные ма-

териалы обладают высокой прочностью (высоким со-

противлением пластической деформации) и являются

в настоящее время предметом многочисленных иссле-

дований [1–3], в том числе и в условиях динами-

ческого воздействия на них ударными волнами сжа-

тия большой интенсивности [4–9]. Имеющиеся сейчас

электронно-микроскопические данные [6–9] показывают,
что при размерах нанозерен 5−100 nm и давлениях

в ударной волне 10−50GPa (скоростях деформации

выше 107 s−1) плотность дислокаций в нанокристалли-

ческих Cu [6,7], Ni [8] и Fe [9] достигает 1016−1017 m−2.

Вблизи верхней границы указанного диапазона размеров

зерен преобладают полные дислокации, а у нижней

границы дислокационная структура состоит преимуще-

ственно из частичных дислокаций Шокли. В метал-

лах с низкими значениями энергии дефектов упаков-

ки (Cu [10], сплав Ni−W [10]) в диапазоне разме-

ров зерен меньше 10−20 nm деформационная струк-

тура состоит главным образом из нанодвойников. Как

и в условиях квазистатической деформации [11], при

величине зерен d < 100 nm образование ячеистой дис-

локационной структуры в наноматериалах при ударе не

наблюдается.

В настоящее время наряду с реальными физически-

ми экспериментами распространение получили вирту-

альные эксперименты по исследованию деформацион-

ного поведения нанокристаллических материалов ме-

тодом молекулярно-динамического (МД) моделирова-

ния в условиях ударного их нагружения [5–9]. Экс-

перименты по МД-моделированию показали, что при

ударном воздействии на нанокристаллический материал

основным механизмом деформации, как и при квази-

статических скоростях деформации 10−4−102 s−1 [10],
является эмиссия полных или частичных дислокаций

из границ и стыков зерен и их поглощение границами.

Эмиссия и поглощение границами дислокаций приводят

границы в неравновесное состояние и активизируют тем

самым процессы зернограничного проскальзывания и

поворота зерен. При МД-моделировании ударных волн

в нанокристаллической меди [5,6] были обнаружены

два важных обстоятельства: наличие зернограничного

разупрочнения (обратного соотношения Холла–Петча)
при величине зерен меньше 10−20 nm и зависимость

ширины ударного пластического фронта от размера

нанозерен.

Целью настоящей работы является теоретический (на
основе уравнений дислокационной кинетики) анализ

дислокационной структуры ударных пластических волн

в нанокристаллическом материале. Недавно в [12] рас-

сматривалось влияние размера зерен d > 1µm в поли-

кристаллическом материале на характер образующейся

в нем при ударе дислокационной структуры. Проведен-

ный в настоящей работе анализ, как и в [12], базируется
на кинетическом уравнении для плотности дислокаций,

включающем в себя процессы размножения, аннигиля-

ции и диффузии дислокаций, но с учетом кинетической

особенности нанокристаллического материала (размер
зерен d < 100 nm), а именно сильного поглощения дис-

локаций границами нанозерен. Сейчас отсутствуют си-

стематические экспериментальные данные по влиянию

размера нанозерен на параметры ударных пластических

волн (например, на их ширину и плотность дислокаций),
поэтому в работе при сравнении теории и эксперимента

использованы результаты МД-моделирования ударных

волн в нанокристаллической меди [5,6].
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2. Основные уравнения и соотношения

С учетом структурных особенностей нанокристал-

лического материала и ударного на него воздействия

уравнение для плотности дислокаций имеет вид

∂ρ(x , t)
∂t

=
u
λm

ρ + δ f uρ3/2 −
ρ

tg
− hauρ2 + λDu

∂2ρ

∂x2
, (1)

где ρ(x , t) — зависящая от времени t и координаты x
в направлении распространения волны плотность дис-

локаций, u — скорость дислокаций, λD — характерное

расстояние диффузии дислокаций в наноматериале, λm

и 1/δ f ρ
1/2 — длина пробега дислокаций между актами

их размножения на препятствиях недеформационного

(λ−1
m = β/d + δ f ρ

1/2
G ) и деформационного (лес дислока-

ций с плотностью ρ) происхождения соответственно,

β ≈ 1 и δ f ≈ 10−2 — коэффициенты, ρG — плотность

геометрически необходимых (ГН) дислокаций на фронте

ударной волны (см. далее формулу(5)), tg — время

аннигиляции дислокаций в границах нанозерен, ha —

характерное расстояние аннигиляции винтовых участков

дислокационных петель в объеме нанозерен механизмом

поперечного скольжения.

В безразмерных переменных ψ = ρ/ρ f и координатах

X = x/30, T = t/t0 уравнение (1) принимает вид

∂ψ(X , T )

∂T
= aψ + ψ3/2 − ψ2 +

∂2ψ

∂X2
, (2a)

где ρ f = (δ f /bka)
2,

30 = δ−1
f (λDbka)

1/2, λD = (1/d + 1/ρ
1/2
G )−1,

t0 = δ−2
f (bka/u), a = δ−2

f

(

δ f bρ1/2G + β
b
d
−

b
utg

)

ka ,

(2b)

ka = ha/b — коэффициент аннигиляции дислокаций.

Уравнение (2a), согласно [13], имеет решение в виде

бегущей волны

ψ(X , T ) =
1

[ f + C exp(qX − hT )]2
, (3a)

где C = f — постоянная интегрирования,

f (a) =
1

2a

[

(1 + 4a)1/2 − 1
]

,

q(a) =

[

a
6

(

2

(1 + 4a)1/2 − 1
+ 1

)]1/2

,

h(a) =
2a
3

(

1

(1 + 4a)1/2 − 1
+

5

4

)

. (3b)

В размерных единицах уравнение (3a) принимает вид

ρ(x , t) =
ρm

[

1 + exp
(

x−Ut
w

)]2
, (4a)

где U — скорость волны плотности дислокаций, w —

ширина ее фронта, tw = w/U — время образования

волны, ρm — максимальная плотность дислокаций в

волне,

U = [h(a)/q(a)](λD/bka)
1/2δ f u,

w = δ−1
f (λDbka)

1/2/q(a),

tw = t0/h(a), ρm = ρ f / f (a)2. (4b)

Поскольку параметры λD и a , согласно обозначени-

ям (2b), зависят от размера нанозерен d и плотности

ГН-дислокаций ρG = ρG(P) [4,14] и, следовательно, от

давления P , параметры волны (4b) также зависят от

размера нанозерен и давления в волне.

3. Влияние размера нанозерен
и давления на плотность
дислокаций

Высокая плотность дислокаций 1016−1017 m−2, фикси-

руемая в реальных и виртуальных экспериментах [6–9]
в нанокристаллическом материале в процессе и после

ударного на него воздействия, указывает на то, что

в наноматериале имеются дополнительные механизмы

генерации и размножения дислокаций, отсутствующие

при квазистатическом деформировании поликристаллов

с размером зерен больше одного микрометра. Такими

обстоятельствами, способствующими накоплению дис-

локаций в нанокристаллическом материале, являются

чрезвычайно короткая (порядка размера нанозерен d)
длина свободного пробега дислокаций после их эмиссии

из границ зерен и размножение дислокаций на лесе ГН-

дислокаций с плотностью ρG , генерируемых на фронте

ударной волны (ее упругом предвестнике) [4,14],

ρG

ρG0

=
1

33

(

P
P0

)3

=
1

(3χ)3

(

σ

E

)3

,

ρG0 =
π2

0.8
√
2(1− ν)b2

. (5)

Здесь P0 ≈ E , E — модуль Юнга, σ = σz — измеряемое

в эксперименте давление (напряжение) при выходе удар-

ной волны на тыльную поверхность образца, связанное

с объемным давлением в волне соотношением σz = χP,
где χ = 3(1− ν)/(1 + ν), ν — коэффициент Пуассона.

Оба указанных выше обстоятельства учитываются в

первых членах в правых частях уравнений (1) и (2a).
Границы зерен являются не только источниками и

барьерами для решеточных дислокаций, но и стоками

для них. Это обстоятельство отражает третий член в

правой части уравнения (1), а в уравнении (2a) —

параметр a (см. обозначения (2b)). Границы зерен

не могут быть безлимитным стоком для дислокаций,

поскольку в результате их деформационного (дислока-
ционного) упрочнения они оказываются заблокирован-

ными для входа в них новых дислокаций. Чтобы этого

не произошло, дислокации, поглощаемые границами,

должны или растворяться в них или аннигилировать,
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если они разного знака, либо, перемещаясь вдоль гра-

ницы, аннигилировать в стыках границ зерен [2,15].
При высоких скоростях ударного нагружения и пико–
наносекундном диапазоне времен МД-моделирования

диффузионно-вакансионные процессы в границах зерен

с участием дислокаций сильно ограничены, если во-

обще возможны. Перемещение дислокаций в границах

может осуществляться в этом случае атермическим

механизмом перемешивания, тасования (shuffling [16])
зернограничных атомов.

Указанный механизм обеспечивает характерные вре-

мена диффузионного перемещения дислокаций в грани-

цах нанозерен порядка tg =d2/4Dath, где Dath=(δg)
2ωD —

атермический коэффициент зернограничной диффу-

зии, δg ≈ 2b — ширина границы, ωD — деба-

евская частота. При b = 0.25 nm, ωD = 1013 s−1 и

d = 10−100 nm получаем оценки Dath = 0.25 · 10−5 m2/s

и tg = 10−11−10−9 s−1 (т. е. характерный для ударной

деформации и МД-моделирования диапазон времен).
Другое обстоятельство, которое требует пояснения, —

это фигурирующая в формулах для скорости волны (4b)
и параметра a (2b) скорость дислокаций u, контролируе-
мая коэффициентом вязкого торможения дислокаций B ,

u =
b
B
τ , τ = η

1− 2ν

2(1 − ν)
σ, (6)

где τ — девиаторная (сдвиговая) компонента давления

(напряжения) σ . Время tg и скорость дислокаций u
определяют интенсивность поглощения дислокаций гра-

ницами нанозерен. Необходимо заметить, что вследствие

релаксации напряжений на ударном фронте (упругом
предвестнике) из-за генерации на нем ГН-дислокаций

девиаторная компонента напряжений за ударным фрон-

том снижается по величине на один-два порядка [6,17].
Далее при расчетах это обстоятельство будет учитывать

коэффициент η = 10−2 в (6).

На рис. 1 приведены результаты расчета согласно со-

отношениям (4) зависимостей плотности дислокаций в

нанокристаллической меди (b = 0.256 nm, E = 128GPa,

ν = 0.34, ka = 2, B = 10−4 Pa · s) от координаты x при

давлении σ = 10GPa, времени t = 2.5 ns и варьировании

величины нанозерен d (указана около кривых). Вид-

но, что в соответствии с экспериментальными данны-

ми [6–8] и результатами МД-моделирования [6–9] плот-
ность дислокаций в нанокристаллической меди составля-

ет ∼ 1017 m−2, т. е. она на два порядка выше плотности

дислокаций в микрокристаллических образцах меди [12].
Видно также, что зависимость плотности дислокаций от

размера нанозерен имеет неоднозначный характер.

Указанное обстоятельство демонстрирует рис. 2, на

котором приведены результаты расчета согласно (4b)
зависимости стационарной плотности дислокаций в

волне ρm от размера нанозерен при трех давлениях.

До размера зерен d ≈ 10 nm плотность дислокаций

возрастает при уменьшении величины зерна, но при

дальнейшем уменьшении их размера плотность резко

Рис. 1. Зависимость плотности дислокаций в ударной волне в

нанокристаллическом материале (медь) с различным размером

зерен (указан около кривых) при давлении 10GP от координа-

ты x в направлении распространения волны. Расчет согласно

уравнениям (4).

Рис. 2. Зависимость плотности дислокаций в ударной волне

от размера нанозерен при трех значениях давления в волне

(указаны около кривых).

снижается из-за доминирования при d < 10 nm процесса

аннигиляции дислокаций в границах зерен над процес-

сом размножения дислокаций. Из соотношений (2b),

(3b) и (4b) следует при a ≫ 1, f ≈ a−1/2, что

ρm ≈
1

b2ka

[

δ f bρ1/2G + β
b
d
−

(

dg

d

)2]

, (7a)
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Рис. 3. Зависимость напряжения течения в ударной волне от

размера нанозерен при значениях давления 5 (1) и 8GPa (2).
Экспериментальные точки — результаты МД-моделирования

ударных волн в нанокристаллической меди [5,6].

где, согласно (6),

dg =

(

bDath

u

)1/2

, u(σ ) = η
1− 2ν

2(1− ν)

bσ
B
. (7b)

Из рис. 2 видно, что плотность дислокаций увеличи-

вается с ростом давления и достигает максимального

значения ρmax
m

ρmax
m =

1

b2ka

[

δ f bρ1/2G +
β2b2

4d2
g

]

(7c)

при размере зерен dm = 2d2
g/βb. Поскольку, согласно

(7b), d2
g ∼ 1/σ , с ростом давления плотность дислокаций

и размер зерен, соответствующие экстремуму кривых

на рис. 2, изменяются с давлением σ как ρmax
m ∼ σ ,

dm ∼ σ−1, т. е. плотность дислокаций возрастает с дав-

лением, а размер зерен dm уменьшается.

На рис. 3 приведены результаты расчета зависимо-

стей напряжений течения в ударной волне от размера

нанозерен в предположении, что эти напряжения под-

чиняются соотношению Тейлора σm = mTαµbρ1/2m , где

mT = 3.05 — фактор Тейлора, α = 0.26 — коэффици-

ент взаимодействия дислокаций, µ = 48GPa — модуль

сдвига. Кривые 1 и 2 на рис. 3 соответствуют давлениям

в волне 5 и 8GPa. Для сравнения приведены также

данные МД-моделирования ударных волн в нанокри-

сталлической меди [5,6] (точки). Видно, что имеется

качественное сoгласие между результатами настоящей

работы и моделирования. В обоих случаях приведенные

зависимости содержат участки зернограничного упроч-

нения Холла–Петча (при d > 10 nm) и зернограничного

разупрочнения (обратного соотношения Холла–Петча

при d < 10 nm).

4. Влияние размера нанозерен
и давления на ширину
дислокационного фронта

Рис. 4 демонстрирует результаты расчета ширины

фронта волны плотности дислокаций w в нанокристал-

лической меди согласно соотношениям (2b), (3b) и (4b)
в зависимости от размера нанозерен d . Сплошные линии

иллюстрируют зависимости w(d) с учетом поглощения

дислокаций границами зерен, а пунктир — в отсутствие

поглощения и аннигиляции дислокаций в границах. Чис-

ла около кривых — величина давления σ . В отсутствие

аннигиляции дислокаций в границах ширина дислока-

ционного фронта по мере уменьшения размера нано-

зерен плавно снижается вплоть до нуля как w ≈ 61/2d
независимо от величины давления. Другая ситуация

имеет место, если дислокации аннигилируют в границах

зерен. В этом случае, начиная с некоторого размера

зерна dw , зависящего от давления, ширина ударного

дислокационного фронта начинает сильно возрастать,

и кривые w(d) на рис. 4 приобретают неоднозначный

характер.

Согласно формулам (2b), (3b), (4b) и (7b), при a ≫ 1

и q(a) ≈ (a/6)1/2 для ширины дислокационного фронта

Рис. 4. Зависимость ширины дислокационного фронта в

ударной волне w от размера нанозерен согласно соотноше-

ниям (2b), (3b) и (4b) в отсутствие (пунктир) и при наличии

(сплошные кривые) поглощения дислокаций границами нано-

зерен при трех значениях давления (указаны около кривых).
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Рис. 5. Зависимость отношения ширины w дислокационного фронта в ударной волне к размеру нанозерен от величины зерен

в отсутствие (a) и при наличии (b) поглощения дислокаций границами зерен при трех значениях давления. Экспериментальные

точки — результаты МД-моделирования ударных волн в нанокристаллической меди [5,6].

и величины зерна dw , соответствующих минимуму на

кривых w(d) на рис. 4, получаем соотношения

w ≈ 61/2
[

b

(ρ1/2G + 1/d)(δ f bρ1/2G + β(b/d) − (dg/d)2)

]1/2

,

(8a)

dw ≈
1

2
ρ
−1/2
G

[

g − 1 +
√

(g − 1)2 + 6g
]

, g =
d2

g

b
ρ
1/2
G .

(8b)

На рис. 5, a приведены отношения ширины дислокаци-

онного фронта w к размеру нанозерен d в зависимости

от величины зерна при трех значениях давления, полу-

ченные при МД-моделировании ударных волн в нанокри-

сталлической меди [5,6]. Кривые на рисунке иллюстри-

руют результаты расчета зависимостей отношений w/d
от d согласно соотношениям (2b), (3b), (4b) и (7b) при

трех значениях давлений в отсутствие аннигиляции дис-

локаций в границах нанозерен. Обращает на себя вни-

мание то, что при всех давлениях
”
экспериментальные“

точки при размерах нанозерен d < 10 nm лежат выше

расчетных кривых, а при размерах зерен d > 10 nm они

с ними хорошо согласуются. В отсутствие аннигиляции

дислокаций в границах зависимости w/d от d при d → 0

для всех давлений стремятся к предельному значению

61/2 ≈ 2.45. На рис. 5, a пунктир показывает, что при

нулевом давлении в отсутствие ГН-дислокаций величина

отношения w/d не зависит от размера нанозерен.

Принимая во внимание, что в (8b) параметр g ≪ 1,

получаем оценки величины зерна dw ≈ 3d2
g/2b и ширины

фронта wmin ≈ 9d2
g/
√
2b, соответствующие минимуму на

кривых w(d) на рис. 4. Поскольку d2
g = bDath/u ∼ σ−1,

величина dw ∼ wmin ∼ σ−1 (рис. 6). На рис. 5, b показа-

Рис. 6. Зависимость размера зерен dw и ширины фронта wmin,

соответствующих минимуму на кривых w(d) на рис. 4, от

давления в волне.
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Рис. 7. Зависимость отношения w/d от давления в ударной

волне для трех значений размеров нанозерен. Эксперименталь-

ные точки — результаты МД-моделирования ударных волн в

нанокристаллической меди [5,6].

ны зависимости отношения w/d от размера зерна при

трех значениях давления c учетом поглощения дислока-

ций границами зерен. Как видно из этого рисунка, учет

поглощения дислокаций границами приводит к согласо-

ванию экспериментальных данных [5,6] и теории также

и в диапазоне размеров зерен d < 10 nm. Для полноты

картины на рис. 7 показаны зависимости отношения w/d
от давления для размеров зерен 5, 10 и 20 nm [5,6].
Расчетные кривые для этих зерен демонстрируют хоро-

шее согласие теории и результатов МД-моделирования

ударных волн в нанокристаллической меди.

5. Выводы

1. Разработана микроскопическая дислокационно-

кинетическая модель формирования дислокационной

структуры в нанокристаллических материалах (размер
зерен d < 100 nm) при распространении в них

интенсивных ударных пластических волн. Теоретической

основой модели является нелинейное дифференциальное

кинетическое уравнение для плотности дислокаций,

включающее в себя процессы размножения, анни-

гиляции и диффузии дислокаций с учетом сильного

поглощения дислокаций границами нанозерен.

2. Получено решение этого уравнения в виде ударной

волны для плотности дислокаций и найдены зависи-

мости стационарной плотности дислокаций и ширины

дислокационного фронта от размера зерен и давления

в волне. Сравнение этих зависимостей с результата-

ми имеющихся в литературе реальных и виртуальных

экспериментов по МД-моделированию ударных волн в

нанокристаллической меди показало хорошее их коли-

чественное согласие.
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